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Santrauka

Sis darbas yra orientuotas automatizuoti kristalografinés informacijos i$gavima i§ moksliniy
straipsniy teksty. Darbas apZvelgia taikytinus kalbos nuskaitymo metodus ir esamus pana$iy uz-
duociy sprendimus. Taip pat yra pateikiamas naujas junginiy ir parametry siejimo metodas pagris-
tas iSgaunamyjy klausimy-atsakymy modeliais. Papildomai darbe yra apraSytas metodas, kuriuo
buvo automatiSkai anotuoti dalis apmokymo ir tikrinimo duomeny rinkiniy remiantis ”Crystallo-
graphy Open Database” esanciais jraSais. Gauty duomeny rinkiniy pagalba buvo apmokytos trys
BERT architekturos kalbos modeliy realizacijos. Geriausius tikslumo rodiklius parodé konvejeris
paremtas BioBERT kalbos modeliu (91,9 tikslumo ir 63,7 atkirimo rodikliai). Nors gautas spren-
dimas pakankamai tiksliai iSgauna su junginiu susijusius parametrus, visgi liko keli kristalografiniy
teksty aspektai, kurie néra deramai apdorojami (pvz. kristalografiniy parametry pateikimas skirtin-
gomis slégio ir temperaturos saglygomis). Dalis tokiy aspekty gali buti apdorojami toliau pleciant

klausimy-atsakymy modelio pritaikymo sritj.



Summary

This work focuses on automating the extraction of crystallographic information from scien-
tific articles. The work reviews applicable natural language processing methods and existing solu-
tions for similar tasks. Additionally, the document presents a new compound-parameter association
method based on extractive question answering models. Moreover, the document describes a met-
hod that automatically annotates training and validation datasets based on data from the Crystallo-
graphy Open Database. Three implementations of language models of the BERT architecture were
trained using the obtained datasets. The pipeline based on the BioBERT language model showed
the best precision rates (91.9 precision and 63.7 recall). Although the resulting solution extracts
the parameters related to the compound with sufficient precision, there are still several aspects of
the crystallographic texts that are not properly addressed (e.g. presentation of the crystallographic
parameters under different pressure and temperature conditions). Some of these aspects can be

handled by further expansion and improvement of the question-answer model.
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Ivadas

Sis darbas yra skirtas paruosti sprendima, gebantj papildyti kristalografinés informacijos duo-
meny baze jau iStirtais junginiais ir jy kristalografinémis savybémis. Junginiai ir jy parametrai bus
iSgaunami i$ laisvai prieinamy kristalografiniy moksliniy straipsniy.

Kristalografijos mokslo Saka tiria kristalus, jy strukturg, savybes ir désnius. ISvados daro-
mos kristalografiniy tyrimy budu leidZia geriau suprasti medZiagas ir tolimesnes jy panaudojimo
galimybes. Teoriniai skai¢iavimai Sioje srityje kol kas néra pakankamai paZenge, todél tikslig kri-
stalografing informacija galima iSgauti tik eksperimentiniu budu. Tokio tipo tyrimai yra ganétinai
sudétingi ir reikalauja tam skirtos jrangos bei kompetencijy. Kristalografiniai tyrimai turi auksta
moksling verte, todél dauguma jy buna kruopsc¢iai dokumentuojami ir publikuojami profiliniuose
moksliniuose Zurnaluose. Tiksly publikacijy skaiciy nustatyti yra sudétinga, taciau mastg leidzia
suvokti bendro biomedicininiy straipsniy srauto daznis. PavyzdZiui, 2010 metais PubMed paieSkos
sistema indeksavo po viena nauja biomedicininj straipsnj kas minute (https://duncan.hull.name).
Kadangi Sis skaiCius auga, apdoroti didéjancius informacijos srautus tampa vis sudétingiau.

Ilga laika kristalografiniy tyrimy straipsniai buvo publikuojami iSskirtinai Zmogui skirtu teks-
to pavidalu be grieZty formalizavimo taisykliy. Crystallographic Information File (CIF) [HAB91]
formatas yra vienas i§ sékmingy, placiai naudojamy metody formalizuoti straipsnyje esamus duo-
menis kompiuteriui suprantama kalba. Besivystancios internetinés technologijos nukreipé chemi-
nés informacijos atvaizdavima j Extensible Markup Language (XML) kalby puse. Taip atsirado
Chemical Markup Language (CML) [MROI]]. Standartizavimas junginiy lygyje buvo pradétas dar
anksciau, suktrus SMILES [Wei88] ir véliau InChl [HMS™*13] formatus.

Dabar daznas Sios srities mokslinis straipsnis turi papildomus duomeny CIF/CML dokumen-
tus ir jau yra sprendimy [DDA*12], kurie ,,ropoja“ per vieSai prieinamus straipsnius, renka norma-
lizuotus dokumentus ir pateikia glaustg junginiy informacija pagal uzklausg internetinés paieskos
lauke.

Straipsniai, kurie neturi minéty prisegty dokumenty, yra indeksuojami kitais budais. Straips-
niy skaitmeninimas ir tolimesnis duomeny iSgavimas yra sudétingos uzduotys, kurias skirtingose
mokslo sferose sprendzia rankiniu, pusiau-rankiniu ([KKK*19]) arba automatiniu buidais. Krista-
lografiniai tyrimai ir jy rezultatai kol kas néra i§gaunami automatiSkai, todél Sio proceso automa-
tizavimas galéty Zenkliai padidinti mokslininky darbo efektyvuma, su sglyga, kad automatizuotas

informacijos iSgavimas turés pakankamai gerg tiksluma.


https://duncan.hull.name/2010/07/15/fifty-million/

1. Darbo tikslas

Darbo tikslas yra pasiulyti ir realizuoti nauja sprendima, gebantj iSgauti kristalografing jungi-
niy informacijg i3 risliy moksliniy teksty. Siam tikslui reikés surasti ir iSanalizuoti kelis automatinio
informacijos iSgavimo budus iS$ kristalografiniy straipsniy, nepritaikyty kompiuteriniam skaitymui.
Zmogui skirta teksta bus bandoma efektyviai apdoroti naudojantis jvairiais natiiralios kalbos apdo-
rojimo (angl. Natural Language Processing, NLP) metodais. NLP sritis yra aktyviai besivystanti ir
kol kas negali pasitlyti universalaus sprendimo jvairios formos ir tematikos tekstams, todél skirtin-
gy metody efektyvuma reikés analizuoti kristalografiniy teksty kontekste.

Analizes pagrindu bus paruoStas programinis sprendimas, kuris turés numatytajj (angl. de-
fault) darbo srautg (angl. workflow) bei galimybé modifikuoti teksto apdorojimo Zingsnius pagal
savo poreikj. Programinio sprendimo lankstumas tiesiogiai priklausys nuo sprendimo granuliaci-
jos lygio, NLP susiformavusiy standarty laikymosi ir teisingai suformuoto bendro jvesties/iSvesties
protokolo.

Ivairiy netekstiniy dokumenty nuskaitymas galéty tapti atskiro tyrimo sritimi, todél Sio darbo
ribose bus atliekamas tik teksto nuskaitymo Zingsnis. Darbas fokusuosis j paruoSto teksto apdoro-
jima. Svarbu paZymeéti, kad informacijos iSgavimas bus vykdomas tik i$ tekstinio turinio. Lentelés
ir grafikai taip pat néra standartizuoti informacijos Saltiniai, todél jie reikalauja atskiro démesio.
Teksto analizés metodai Siems Saltiniams netiks, o tinkamo sprendimo paieSka galéty tapti atskiro
tyrimo tikslu. Vienas i§ galimy sunkumy yra apraSyty tekste junginiy identifikavimas — tekste
junginys gali buiti paminétas InChI/SMILES formatu, o lentel¢je gali biiti pateikta skaitiné nuoro-
da. DaZniausiai naudojamy formaty ir kristalografinio teksty strukturos aiSkinimasis taip pat tampa

papildomu darbo tikslu.



2. Uzdaviniai

Auksciau suformuoti tikslai kelia moksliniam darbui $ias uzduotis:
 Taikytiny NLP metody ir esamy sprendimy apZvalga.

— Surasti ir iSnagrinéti esamas metodikas cheminiy teksty apdorojimo sferoje. Rezulta-
tu turéty tapti esamy metodiky apraSymas, jy ypatumy apibendrinimas ir pakartotinio

panaudojimo galimybiy apraSymas.
— Atskiry sprendimy analizé, sprendimy pranaSumy trikumy pasvérimas padés sufor-
muoti galutinio sprendimo architektiira.

* Naujo sprendimo situlymas ir jgyvendinimas.

— Suformuoti sprendimo dizaing (strukturg).
— Sprendimo realizavimas.
* Gauto sprendimo vertinimas.
— Suformuoti masyva testavimui skirty straipsniy, kurie strukturiSkai buty panasus j tuos,

i§ kuriy bus iSgaunama informacija.

— Rankiniu arba automatiniu budu iSgauti iS testuojamy straipsniy reikiamg informacija.

Ji taps pagrindu tikslumo ir atkiirimo analizei.

— Istirti kelis siilomus informacijos iSgavimo konvejerius su skirtingais parametrais, Zo-

dynais ir skirtingomis nuskaitymo taisyklémis.

— Ivertinti sprendimy pajégumga tikslumo/atkurimo (angl. precision/recall) metodu lygi-

nant su rankiniu budu iSgauta informacija.



3. Sprendimo apzvalga

Duomeny i$gavimas

GrauZéjas

Saityno paslauga Saityno paslauga Duomeny Duomeny Duomeny

Rest API, i§gavimo iSgavimo iSgavimo

neparuosty Vartotoio metodas metodas metodas
duomenq sasaj aJ nr. 1 or. 2 nr. 3
gavimas

Duomeny normalizavimas,
PDF dokumenty nuskaitymas

Vartotojo sgsaja:
elementy paieSkai

Validacija

Algoritmo iSvesties validacija:
Duomeny i§gavimas * Algoritmas galéjo priskirti
besikertacias savybes

* PDF nuskaitymas galéjo jvelti klaidy
Straipsnio validacija:

* Palyginimas su duombazéje esancia
informacija apie junginj

Duomeny bazé

Pav. URL | Autorius Junginys | Zodinés Lydimosi Savybé 1 | Savybe 2 | Junginio
iSraiSka temp. struktiira

1 pav. Neformali sistemos schema

Darbo metu bus sukurtas sprendimas, kurio jvestis bus tekstiniai dokumentai, o iSvestis —
identifikuoty junginiy lentelé su nurodytomis kristalografinémis savybémis. Sis sprendimas bus
paruoStas tapti bendro informacijos iSgavimo konvejerio dalimi. Potenciali vieta Siam duomeny
iSgavimo sprendimui yra viena i§ pazyméty "Duomeny iSgavimo metodo” bloky. Blokas nebus
naudojamas su vaizdine informacija — tai bus duomeny normalizavimo, PDF nuskaitymo bloko
dalimi.

Duomeny iSgavimo blokas turés galimybe vykdyti informacijos iSgavimo operacijas skirtin-
gais metodais, pavyzdZiui, tekstiniai segmentai galés buti nuskaitomi skirtingais informacijos iSga-
vimo srautais. Vaizdinés informacija bus nukreipiama j tam skirtus duomeny iSgavimo metodus.

Labai svarbu yra uztikrinti tinkamg informacijos tiksluma. Klaidos gali pasitaikyti visuose
teksto nagrinéjimo lygiuose — net PDF nuskaitymas gali palikti simboliy nuskaitymo klaidy.

Netikslumus turés identifikuoti validacijos blokas. Prie§ informacijos suliejimg iS skirtingy
srauty, validacijos blokas ieSkos duomeny neatitikimy. Neatitikimo atveju bus spausdinama neati-
tinkanti informacija, kuria galés jvertinti naudotojas.

Validacija taip pat galés buti jvykdyta lyginant su patikrinta informacija. Blokas priims pa-

rametrus arba pavyzdZiui CIF dokumentg, kuriame bus apraSyta teisinga informacija. Taip pat,



blokas galés turéti rysj su Crystallography Open Database ([GDM*23]) internetiniu resursu, kuris
irgi gali buti laikomas patikrintos informacijos Saltiniu.

Galimybe jvesti teisingg informacija padés jvertinti metodo/y efektyvuma skaitmenine isS-
raiSka. Vertinant efektyvuma, informacijos tikslumas turés didesnj svorj uZ informacijos atkurima
(angl. recall).

Sprendimas bus kuriamas atsiZvelgiant j granuliarumo principus. Kiekvienas metodo Zings-
nis bus nepriklausomu jrankiu. Komunikacija tarp jrankiy bus vykdoma tekstiniu formatu, kas leis
nesunkiai patikrinti kiekvieno jrankio veikimg juodosios dézés principu.

Bendrg sprendimo architektiirg nemazai jtakos esamy sprendimy analize, bet jau dabar galima
spéti, kad NLP veiksmai bus vykdomi Python aplinkoje. Duomeny rinkiniy ruoSimas ir apdoro-
jimas galés buti vykdomas NodelS aplinkoje. Technologiniy apribojimy nenumatoma, iSskyrus

biiting suderinamuma su Unix operacinémis sistemomis.
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4. Literaturos apzvalga

4.1. Problematika

ey —

monémis. Kadangi informacijos pateikimo budy tekste yra begalinis skaicius, darbo ribose svar-
biausia buty sukurti teisingg informacijos nuskaityma bent dazniausiai sutinkamose teksto struktu-

rose. Tokiy struktury sarasas jtraukia, bet néra apribotas sekanciy pateikimo varianty:

Reikiama informacija pateikta kintamojo priskyrimo principu

The structure of BioAlyOg has been refined anisotropically in the orthorhombic space group
Pbam, witha=7.7134(1), b=8.1139(2), c = 5.69]4(])A°, and Z = 2.

2 pav. Gardeliy parametry pateikimas kintamyjy pagalba. Saltinis: [CMG03]

DaZnai pasitaikantis gardeliy parametry pateikimo formatas. Tokiu budy Zymimy kintamyjy
yra baigtinis skaicius, todél paieska bus galima atlikti reguliariyjy iSraisky pagalba. Zemiau yra

pazymeétos tokiu budy pateikiamy parametry informacija.

Parametras ReikSme Galimas Zyméjimas | Matavimo vienetai
Gardelés a parametras Realusis skaicius a A - angstremai, nm
Gardelés b parametras Realusis skaicius b A - angstremai, nm
Gardelés ¢ parametras Realusis skaicius c A - angstremai, nm
Gardelés alpha kampas Realusis skaicius a,a laipsniai
Gardelés beta kampas Realusis skaicius 6.b laipsniai
Gardelés gamma kampas Realusis skaicius vy laipsniai
Molekuliy skaicius elementariajame narvelyje | Sveikas skaiCius Z -

1 lentelé. Gardeliy parametrai iSreikSti kintamaisiais

Reikiama informacija pateikta laisva forma

Smy(Fe,V)17.s has a monoclinic structure with the space group P21/c, the same as Nds(Fe,Ti),
and with a periodicity based on 5 folds of the CaCus-type unit cell.

3 pav. Gardeliy informacija pateikta laisva forma. Saltinis: [KHO98]

Sakinyje (@) yra nurodyta Smy(Fe,V) 7.5 junginio struktura ir erdviné grupé (angl. space
group). Sakinys taip pat yra jdomus tuo, kad yra minimas ir kitas junginys, kuris gali sukelti papil-

domy problemy informacijos nuskaitymo uzduotyje (Nds(Fe, Ti)a9).

Faktiné informacija Zymima keliuose sakiniuose, arba junginys sakinyje minimas netiesiogiai
(pvz. The compound, former/latter compound, compound(1))
Sakiniuose su keliais minimais junginiais yra kritiSkai svarbu teisingai nuskaityti semantinj

29 9

ry$j. UZduotis pasunkéja, kai yra nurodoma j vieng iS junginiy netiesiogiai (“pastarasis”, “antras”,
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“kitas” ir t.t.). Taip pat teiginys gali buti nepilnas vieno sakinio ribose, tode¢l paieSka turés remtis
informacija, surinkta iS prieS tai esanciy sakiniy.

Ne visi iSvardinti informacijos pateikimo variantai gali buti paprastai nuskaityti vien tik regu-
liariyjy iSraiSky pagalba. Laisva forma pateiktos informacija nuskaitymas yra sudétingas ir dazZnai
netikslus procesas. Deramai informacijos iSgavimo kokybei pasiekti biitina suformuoti ieSkomos
informacijos rySius su objektu.

Teksto apdorojima gali sudaryti:

. teksto skaidymas leksemomis
. esybiy paieSka

. sakinio daliy Zymeéjimas

. sakinio strukturos nuskaitymas

. ieSkomo simboliy diapazono Zymeéjimas tekste

Teksto apdorojimo rezultatas yra reikalingy atributy pazymeéjimas, kurie bus naudojami to-
limesniame fakty iSgavime. Kituose skyriuose bus apzvelgti esami faktinés informacijos iSgavimo

sprendimai, Zingsniy sekos ir jy teoriniai pagrindimai.

4.2. Informacijos iSgavimas iS teksto

Teksto analitika (angl. text mining) yra plati moksliné tema, kuri apima tikslingg informacijos
iSgavima iS jvairaus tipo nestruktiruoty Zmogaus parasyty teksty [AZ12]. Bendras informacijos ir
jos Saltiniy kiekio augimas skatina mokslininkus ieSkoti budy, kaip apdoroti didelius teksty kiekius
ir taip iSgauti vertingg informacijg. Teksto analitikos rezultatai priklauso nuo pirminiy tiksly, bet

bendros technikos daZznai biina panaSios:

. teksto santrauka. Ilgas tekstas yra trumpinamas iSlaikant bendra teksto idéjg ir svarbiausig infor-
macija.

. teksto dimensijy maZinimas.

. teksto klasifikavimas.

. esybiy iSgavimas.

. informacijos arba fakty iSgavimas.

Greitas ir tikslus faktinés informacijos i§gavimas i§ nestrukturuoty teksty tapo svarbia uzduo-
timi eiléje sfery, kur tekstiniy duomeny srautai turi dideles apimtis. Socialiniai tinklai, naujieny
portalai, jvairus verslai, mokslininky bendruomené kasdien generuoja labai didelius kiekius duo-
meny, kuriuos apdoroti rankiniu budu tampa nejmanoma. Vieni pirmyjy bandymy kolektyviai
spresti $ig problema vyko varZybinése mokslinése konferencijose ,,Message Understanding Confe-
rence” ([Sun91]). Tada daugelis dalyvavusiy fakty iSgavimo sistemy buvo paremtos apibréZtomis
taisyklémis ZodZiams ir ZodZiy grupéms (angl. concept nodes) [LCF"91]]. Tokio tipo sistemos reika-
lavo dideliy pastangy pildant sistemos Zodyng ir identifikuojant visas galimas ZodZiy grupes. Taip

pat taisyklés nebuvo universalios, tod¢l kiekvienam paieskos objektui tur¢jo buti koreguojamos.
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(D-WORD DEAD
‘SYNTACTIC-TYPE SPECIAL-ADJECTIVE
‘SYNTACTIC-EXPECTATIONS
(((assign *np-flag* t
*predicates* (append *predicates* (list *word*))
*part-of-speech* ‘adjective
*cd-form* (make-special *word*)
*global-cn* *cd-form®*)
(next-packet
((test (eq *part-of-speech* ‘noun)))
((test (eq *part-of-speech* ‘adjective))))))
:WORD-SENSES (dead1)
:CN-DEFS ($LEFT-DEAD$ $FOUND-DEAD$ $FOUND-DEAD-PASS$))

4 pav. ZodZio ,,death* apibréZimas CIRCUS fakty iSgavimo sistemoje [LCF*91]

_(define-word $BOMBING-3%$
(CONCEPT-NODE
“NAME '$BOMBING-3%
“TIME-LIMIT 10
SLOT-CONSTRAINTS '(({class organization *S*)(class terrorist *S*)
(class proper-name *$*)(class human *5*))
((class phys-target *DO*) (class phys-target *PP*)))
“"VARIABLE-SLOTS '(
ACTOR (*s* 1)
TARGET (*DO* 1 *PP* (is-prep? '(in))))
“*CONSTANT-SLOTS *(
TYPE BOMBING))
"ENABLED-BY '((active))))

5 pav. Zod#iy grupés ,,bombing* apibréZzimas CIRCUS fakty i§gavimo sistemoje [LCF*91]]

Véliau taisykliy generavima buvo bandoma automatizuoti, bet sistema reikalavo priZiarincio
specialisto, kuris atmesty semantiSkai nekorektiSkas taisykles [LMS*93]. Sekantys Zingsniai buvo
orientuoti j informacijos nuskaitymo problemos skaldyma j kelias klasifikavimo problemas, kurias
buty galima spresti Zingsnis po Zingsnio masSininio apmokymo metodais.

Svarbiausios tokio tipo uzduotys fakty iSgavimo procese yra esybiy ir rySio tarp sakinio Zo-
dZiy nustatymas. MaZiau sudétingas, bet taip pat labai svarbus yra teksto skaidymo leksemomis

(angl. tokens) Zingsnis.

4.2.1. Skaidymas

Teksto apdorojimas prasideda nuo tvarkingo teksto ,,skaldymo* leksemomis (angl. tokenisa-
tion). UZduotis néra paprasta net jprastiems bendro pobudZio tekstams. Visu pirma tekstas dali-
namas j sakinius, kur taskai ne visada reiSkia sakinio pabaiga. TaSkas gali reiksti sutrumpinima,
sveikosios dalies atskyrima skaiciuje [RB21]]. Cheminiy teksty kontekste taip pat daznai sutinkami
trupmeniniai skaiciai (pvz. $=95.776(8)), junginiy Zyméjimai (pvz. O-H-O).

Véliau sakiniai skaidomi ZodZiais. Tarpas Siam kontekste ne visada yra kokybiskas skirtukas,
turint omeny, kad angliski tekstai kartais sujungia savarankiskus ZodZius (pvz. white space/white-
space), arba grupuoja ZodZius briikSneliais (pvz. the hold-him-back-and-drag-him-away maneuver).
I kelias Saknis ir morfologing reik§Sme turinCius prieSdélius ir priesagas gali buti atsiZvelgta Zo-

dziy vektorizavimo Zingsnyje (). Po Zodziy atskyrimo, jie dar gali buti normalizuoti. Po Sio
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Zingsnio ZodZiai gauna papildomg atributa, nurodantj bendra ZodZio formata, pavyzdZiui, Zodyni-
ne forma arba ZodZio $aknj. Zodyninés formos paieska gali biiti sudétinga dél papildomos ZodZiy
morfologinés analizes, todel kartais yra naudojamas nesudétingas Saknies atskyrimo algoritmas
leksemoms iSgauti [Por80].

Taip pat yra Zodyno formavimo algoritmy, kurie neignoruoja jokiy Zodziy daliy. Siy algo-
ritmy pagalba yra analizuojami tiksliniai tekstai ir jy pagrindu yra formuojami morfemy Zodynai
tolimesniam teksto apdorojimui. PavyzdZiui, WordPiece ([WSC*16a]) algoritmas formuoja pir-
minj Zodyng iS visy pateiktame tekste sutikty simboliy. Véliau algoritmas laipsniSkai formuoja
simboliy sekas, kuriy sutikimo tikimybé yra aukStesné, nei atskiry sekos komponenty. Tokiu bu-
du, tiksliniame tekste daznai sutinkamos ZodZziy dalys (prieSdéliai, Saknys ir kitos) galiausiai tampa

Zodyno dalimi.

4.2.2. Zodziy vektorizavimas

Kadangi maSininio apmokymo metodai operuoja su skaitinémis iSraiSkomis, visi teksto
7odZiai, arba morfemos, turi biiti iSreiksti atitinkamai. ZodZiy iSraiSkai yra naudojami vek-
toriai. Vektorizavimo procesas siekia sukurti tokia vektoriy sistemg, kurioje vektoriai atitin-
kantys ZodZius atkartoty ZodZiy lingvistinj ry$j. Vektoriai apibudinantys sinonimus turi bu-
ti greta, tuo tarpu antonimus reiSkiantys vektoriai turi buti prieSingi. RySkiausiais tokiy ry-
Siy pavyzdys yra vektorius(Vyras) + vektorius(Karaliené) = vektorius(Karalius)
+ vektorius(Moteris). PanaSumas tarp vektoriy yra skaiciuojamas skaliarine sandauga.

Paprasciausi ZodZiy vektorizavimo budai yra statiniai, arba iSretinti (angl. sparse). Juose
kiekviena vektoriaus komponenté atitinka Zodj Zodyne. Paprasciausias pavyzdys — one-hot vec-
tor. Tokio vektoriaus reikSmés yra dvejetainés, kur vienetas nurodo konkrety zodj Zodyne. Tankus
(angl. dense) vektorizavimo budai yra kiek sudétingesni. Tokio tipo vektoriai turi 50-1000 dimen-
sijy, kurios neturi aiSkios reikSmés. Tokio tipo vektoriy erdvé gali buti sukurta naudojantis aibe
skirtingy modeliy. C&W, Continuous Bag of Words, Skip-gram, GloVe yra neuroniniy kalbos mo-
deliy pavyzdZiai. Sie modeliai laikomi statiniais, nes tokie patys ZodZiai sutikti tekste gaus vieng
ir ta patj vektoriy. PrieSingai negu statiniai, kontekstiniai vektorizavimo budai generuoja vekto-
rius atitinkancius ZodZius priklausomai nuo ZodzZiy eilés pries ir po. Embeddings from Language
Models (ELMo) yra vienas iS tokiy modeliy [PNI*18]. Jis iSreiSkia Zodj pagal jj sudarancius simbo-
lius konvoliucinio neuroninio tinklo (angl. Convolutional Neural Network) pagalba ir pagal ZodZio
kontekstg dvikrypciu ilgos trumpalaikés atminties modeliu (angl. bidirectional Long Short Term
Memory, BiILSTM).

Geriausius rezultatus daugelyje teksto apdorojimo uzduociy siekia kontekstiniu Bidirectional
Encoder Representations from Transformers (BERT) [DCL™* 18] vektorizavimu paremti sprendimai.

BERT modeliy architektura yra transformeriy neuroninio tinklo (angl. Transformer Neural
Network) tipo. TNN yra sudaryti i§ koderio ir dekoderio. Abu yra sudaryti i§ démesio mechanizmo
(angl. self-attention) ir tiesioginio sklidimo sluoksniy. Kiekvieno sluoksnio lygyje, tarpinis ZodZio-

/morfemos vektorius tiesiogiai priklauso nuo démesio mechanizmo skirty svoriy kiekvienai jvesties


https://nlp.stanford.edu/projects/glove
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morfemai esanciai kontekste. Démesio mechanizmo tikslas — skai¢iuojant kontekstinius morfemos
vektorius skirti skirtingg svarbg viename kontekste esamoms morfemoms. Atskiros morfemos svar-
ba nagrinéjamai morfemai iSreiSkiama svoriu. Svoris yra skai¢iuojamas naudojant tris apmokytas
svoriy matricas W%, WX WV Vektoriy sekai (z,....z,,) matricy pagalba paskai¢iuojami “rakto”,

“uzklausos” ir “reikSmés” vektoriai:
¢ = WQiUi; ki = WEax;:v; = WV, , kur ¢ - uzklausos, k - rakto, v - reik§més vektoriai (D)
Paverstas vektorius y; yra visy pasverty morfemy v; vektoriy suma:
Yi = Q455 ()

o svoriai yra skai¢iuojami taikant minkstojo maksimumo (angl. softmax) funkcija:

ikj
cap(12)

- n ik
Sh_exp(E)

3)

Oéij

Gauti svoriai yra pateikiami tiesioginio sklidimo sluoksnio jvesciai. Kadangi Sis vektorizavi-
mo metodas nenumato rekurentiniy tinkly naudojimo, jis atveria lygiagreciu skai¢iavimy galimybes
ir bendrg apmokymo proceso paspartinima. Viena i§ modelio realizacijy (BERTbase [DCL*18])
naudoja 12 démesio mechanizmo ir tiesioginio sklidimo sluoksniy pory morfemy vektorizavimui.
BERTbase j kontekstinius morfemy vektorius taip pat jtraukia ir pozicijos Zyme, leidZiancia fiksuoti
morfemy eile.

BERTbase pirminiame modelyje (angl. pre-trained) morfemy vektoriai yra formuojami ’be

mokytojo” apmokant modelj atlikti dvi uzduotis:

* bandoma atspéti paslépta morfemg pagal jos kontekstg taikant uZmaskuotos kalbos modelj
(angl. Masked Language Model, MLM).

* kito sakinio nuspéjimas (angl. Next Sentence Prediction, NSP). Modelis nuspéja tikimybe,
kad du pateikti sakiniai prasmingai sekq vienas paskui kitg.

BERTbase pirminis kalbos modelis yra apmokytas dideliu kiekiu literaturos angly kalba
(Book Corpus) ir Wikipedia straipsniais. Toks pirminis modelis sprendZia mokymosi perdavimo
(angl. transfer learning) uZdavinj. Pirminis TNN modelis gali buiti papildomai mokomas konkretes-
nei teksto sferai arba pritaikytas visiSkai naujai NLP uzduociai spresti. BERTbase modelio jvestis
— 512 skaitiniy indeksy nurodanciy j naudojamo Zodyno jraSus. Didesnius morfemy kiekius mode-
liui galima pateiki paZingsniui. Morfemy Zodynas BERTbase atveju buvo suformuotas Wordpiece
[WSC*16b] algoritmo pagalba.

Pirminio, bendrai teksty sriciai skirto, modelio vektoriai gali parodyti nepatenkinamus rezul-
tatus taikant modelj specifinei teksty sferai. Kalbos modelio neatitikima tiksliniam tekstui spren-
dzia pritaikymo veiksmai (angl. fine-tune). Yra nemazai prieinamy modeliy pritaikyty skirtin-
goms teksty sferoms, pavyzdziui, Legal BERT, TWHIN-BERT. Darbo kontekste galéty buti pritai-
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BERT ([LYK*19]) yra BERTbase kalbos modelis apmokytas PubMed santraukomis ir PMC straips-
niais. Modelis gerina dalies cheminés tematikos NLP uzduociy rezultatus, pavyzdZiui, BCSCDR
([LSJ*16]) cheminiy junginiy paieSkos uzduotj esybiy Zymeéjimo sprendimas paremtas BioBERT
kalbos modeliu rodo 93,68 tikslumo rodiklj, kuris neZymiai lenkia BERTbase rezultatg (P=90,94).

Taip pat yra modeliy, kurie nesiremia mokymosi perdavimu — tokie modeliai yra pritaikomi
konkreciai teksto tematikai nuo pat Zodyno formavimo zingsnio. SciBERT ([BLC19]) yra tokio
modelio pavyzdys. Kitaip nei BioBERT, $is kalbos modelis buvo apmokomas tik moksliniais teks-
tais (82% biomedicininés tematikos tekstai ir 18% su informatika susijusi literatura). SciBERT
kalbos modelis pritaikytas esybiy Zyméjimui, BCSCDR uzduotj (simptomy ir cheminiy junginiy
Zyméjimas) atliko siekdamas 90,01 F1 statistikos rodiklj.

4.2.3. Esybiy Zyméjimas

Vienas iS svarbiy Zingsniy teksto apdorojimo uzduotyje yra esybiy Zyméjimas (angl. named
entity recognition). Zymés klasifikuoja Zodj arba kelis ZodZius kaip tam tikra esybe, pavyzdZiui,
7mogaus vardas, organizacijos pavadinimas, geografiné padétis, telefono numeris. Sio darbo spe-
cifika vercia tekste fiksuoti vietas, kur yra minimi cheminiai junginiai. Tolimesniuose Zingsniuose
Sios Zymeés leis susieti junginius su konkreciomis skaitinémis ar Zodinémis reikSmémis.

Esybiy Zyméjimui yra naudojami 3 budai: Zyméjimas Zodyno pagalba, Zyméjimas pagal tai-
sykles ir masininiu mokymu pagrjsti sprendimai ([SJP*18]). Zodyninis esybiy Zyméjimo metodas
yra apribotas savo Zodyno turinio. Net maZiausi nesutapimai su Zodyne esanc¢iomis esybémis neleis
jy tinkamai pazyméti. Zyméjimo pagal taisykles metodas yra lankstesnis ir esybiy klasifikacijai gali
naudoti konteksting informacija. Visgi Sis metodas yra apribotas sukurty taisykliy. IS anksto ne-
numatyti atvejai nebus teisingai Zymimi. Treciasis maSininio mokymosi metodas yra lanksciausias
i§ visy trijy, bet reikalauja didelio kiekio teisingai suzZyméty reikiamy esybiy. Siuo metu placiai
naudojamas metodas yra panaSus j anksciau pristatyta ELMo principg [MH16]. PradZioje Zodis
simboliy lygyje yra vektorizuojamas konvoliuciniy neuroniniy tinkly pagalba. Véliau vektorius yra
papildomas kontekstine informacija aplink Zodj iSgauta dvipusiu ilgu laikinosios atminties tinklu.
Pabaigoje gauti vektoriai papildomai yra perduodami j salyginiais atsitiktiniais laukais (angl. Con-
ditional Random Fields, CRFs) paremtg tinkla, kuris leidZia fiksuoti esybés ZodZius ne kaip nepri-
klausomus vienetus, o kaip esybe sudarancig ZodZiy seka. Biologiniuose tekstuose vieni geriausiy
rezultaty yra gaunami BERT vektorizavimo metodais, papildomai iStreniruotais PubMed duomeny
bazés straipsniais. Biologiniams tekstams pritaikytas kalbos modelis, pavyzdZiui BioBERT, yra
papildomai pritaikomas spresti klasifikavimo problema. Tokiam tikslui BERT architektiiros mode-
liai yra pritaikomi pridedant papildomg pilnai prijungta paslépta sluoksnj su dvejomis iSvestimis:
ieSkomo diapazono pradzios ir pabaigos vektoriai [SS19].

Skirtingy sprendimy tikslumas yra vertinamas esybiy nuskaitymo uZduociy ribose. Viena
tokiy yra BioCreative V Chemical Disease Relation (BC5CDR) [LSJ*16]. UZduotis pateikia 1500

anotuoty PubMed duomeny bazés straipsniy, kuriuose pazyméti rySiai tarp cheminiy junginiy ir jy
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sukeliamy simptomy. Anotuoty cheminiy junginiy skaicius yra lygus 15411. 500 anotuoty straips-
niy modelio treniravimui, 500 tarpiniam modelio tikrinimui (angl. development) ir like 500 modelio
tikslumo nustatymui. 2019 metais BCSCDR uZduoties ribose geriausiai cheminius junginius Zy-
meéjo BERT principu veikiantis modelis, kuris pasiekeé 93,47 F1 statistikos rodiklj [LYK"19]. F1
statistika arba F} yra universalus testavimo jvertis, kuris pateikia sprendimo tikslumg ir atktrimo

lygj viena skaitine iSraiSka (B).

TP

P = TPLFP’ kur P - tikslumas, TP - teisingai teigiami, FP - klaidingai teigiami 4
R e kur R - atkari TP - teisingai teigiami, FN - klaidingai neigiami 5

= ———— kurR - atk@irimas, - teisingai teigiami, - klaidingai neigiami

TP+ FN gatlelg gaineig
2%« Px R

Fl=— 6
= ©6)

4.2.4. Zodziy rysiy nuskaitymas

Zodziy vektorizavimas nurodo masinai ZodZiy rinkini, i§ kuriy yra sudarytas sakinys, bet ry-
Sys tarp jy turi buti fiksuojamas atskirame Zingsnyje. Sakinio ZodZiy rySys gali buti fiksuojamas iS
dviejy skirtingy perspektyvy: fraziniy struktiry ir ZodZiy priklausomybiy. Fraziy struktury grama-
tikos (angl. phrase structure grammar) Zymejimas gali pasirodyti natiiralesniu is lingvistinés pusés.
ZodZiai yra grupuojami j frazes, kurios jgauna struktiirinj identifikatoriy, pavyzdziui veiksmaZo-

dzZio fraze (angl. verb phrase, VP), daiktavardZio frazé¢ (angl. noun phrase, NP).

S
VP
\PP
) NN VvBD I NN N ]| NNS PU
I I

Economic news had little effect on financial markets

6 pav. Sakinio Economic news had little effect on financial markets. fraziniy struktiiry vizualizacija
[MN11]

Antrasis, priklausomybiy nuskaitymo (angl. dependency parsing) budas yra kiek kompak-

tiSkesnis. Jis leidZia nustatyti sakinio Saknj ir priklausomus nuo jo ZodZius nepriklausomai nuo
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Zodziy eilés tvarkos.

PU

PRED

ROOT Economic news had little effect on financial markets

7 pav. Sakinio Economic news had little effect on financial markets. ZodZziy priklausomybiy vizu-
alizacija [MN11]

Priklausomybiy nuskaitymas yra atlickamas priklausomybiy gramatikos pagrindu. Tokio tipo
gramatiky buvo sukurta nemazai (Functional Generative Description, Meaning-Text Theory, and
Word Grammar). Visos gramatikos turi bendrg tiksla — pasiulyti sintaksine strukttrg, kurioje
Zodziai yra susieti vienapusiu priklausomybés santykiu. Visos minétos gramatikos identifikuoja
tradicines gramatines struktiras (veiksnius, tarinius, papildinius (angl. subject, predicate, object)),
bet kiti maZiau svarbis ryS$iai yra interpretuojami skirtingai. Nors ir abu sintaksinio nuskaitymo
principai laikomi tarpusavyje nesuderinamais ir nekonvertuojamais iS vieno j kita, yra sintaksinio
nuskaitymo teorijy, kurios vienu metu naudoja abu sakinio nuskaitymo principus.

Sakinio strukturos Zymeéjimo algoritmai yra skirstomi j duomenimis (angl. data-driven) ir
gramatika pagristus (angl. grammar-based). Duomeny paradigma veikiantys sprendimai nustato
zodziy priklausomybes naudodami prieS tai apmokytus modelius. Tokie sprendimai Siuo metu yra
populiariausi dél nesudétingo pritaikymo bet kuriai kalbai, kuri turi pavyzdines priklausomybiy
strukturas modelio treniravimui. Taip pat, populiarumg paskatino jau suzZymeéty struktury skirtin-
gomis kalbomis publikavimas CoNLL uzduotyje [MN11]. Duomenimis pagrjsti metodai skirsto-
mi j dvi grupes: paremti peréjimais (angl. transition-based) ir paremti grafais (angl. graph-based).
Pereinamuoju principu veikiantys sprendimai priklausomybes nustato po vieng. Priklausomybés
klasifikavimo modeliai palaipsniui suformuoja sakiniy priklausomybes vaizduojancius medZius.
Modelio jvestj gali sudaryti pats Zodis (vektoriaus iSraiSka), jo standartiné iSraiSka, kalbos dalies
identifikatorius arba kitos lingvistinés ZodZio savybés, iSgautos prie§ nustatant Zodziy priklauso-
mybes. Modeliai yra treniruojami rankomis suzyméty medziy struktury (angl. treebank) pagalba.
Tuo tarpu grafais paremtuose sprendimuose tinkamiausia sakinio priklausomybiy struktiira suran-
dama visy galimy varianty aibéje. Optimalus variantas yra nustatomas pagal visy grafo virSuniy
jvertinimy sumg. Sis metodas yra tikslesnis ilguose sakiniuose, kur tarpai tarp priklausomy zodZiy
yra vidutiniSkai ilgesni.

Universal Dependencies ([NDG*16]) yra vienas i§ projekty, kurie sitlo savo ZodZiy priklau-
somybiy modelj, tinkantj daugeliui pasaulio kalby. Universal Dependencies bendruomenés projek-
to tikslas Zymeéti jvairiomis kalbomis paraSyty teksty strukturas ir kitus sakinio/ZodZio lygio atri-
butus ir pateikti juos kompiuteriu skaitomu formatu (CoNLL-U). Universal Dependencies iSskiria
priklausomybes suriStas su tariniu (angl. Clausal Argument Relations) ir tikslinancias priklauso-

mybes (angl. Nominal Modifier Relations).


https://universaldependencies.org/format.html
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Dauguma sakinio struktury nuskaitymo sprendimy taip pat pazymi sakinio dalis ([Str18§],
[ABB*19]), bet yra ir sprendimy, priklausanciy nuo kity ZodZiy atvaizdavimo budy (pavyzdZiui,
skiemeny vektoriy [JCPT]).

Sakinio strukturos nuskaitymo tiksluma parodo Labeled Attachment Score (LAS) ir Unlabe-
led Attachment Score (UAS) koeficientai. UAS nurodo ZodZiy proporcijg, kuriems buvo nustatytas
teisingas valdantis Zodis. Tuo tarpu LAS nurodo ZodZiy procentg, kuriems buvo teisingai priskirtas
ir valdantis Zodis, ir priklausomybés tipas.

Du iS apzvelgty sprendimy geba Zyméti sakinio strukturg. UDPipe [Str18] CoNLL 2018 Uni-
versal Dependencies uzduotj atliko UAS — 86,8, LAS — 83,15 tikslumu. BERT modelis pritai-
kytas atlikti klasifikacijos (UD ZodZiy Zyméjimui) ir priklausomybiy nuskaitymo uzduotis parodé
UAS=91,55, LAS=89,06 rezultata. SciSpacy ((NKB*19]) en_core_sci_scibert modelis parodé
UAS — 92,03 ir LAS 90,25 rezultatus moksliniy teksty rinkinyje GENIA. [KOT*03]

Nuskaityti ZodZiy rySiai galéty buti véliau ieSkomi pagal iS anksto paruoSty taisykliy sara-
§3. Tokio tipo taisykles galima apibréZti Semgrex jrankiu [CCG*07)]. Jis buvo sukurtas reikiamy
struktury paieSkai semantiniy priklausomybiy medZiuose. PaieSka jo pagalba yra vykdoma pagal
paieSkos uZzklausas, kuriy sintaksé yra panasi j kitus lingvistiniy medZiy struktury paieSkos jran-
kius (tgrep/Iregex). Sintaksé leidZia apibrézti ieSkomy medzio virSuniy savybes, jas siejancias
priklausomybes ir jy kryptj. Pateiktas faktinés informacijos iSgavimo principas gali duoti reikia-
mus rezultatus tik su prielaida, kad prieS tai atlikti Zingsniai buvo atlikti teisingai. Netikslumai
teksto nuskaitymo, skaidymo ZodZiais metu tiesiogiai jtakoja kalbos daliy, priklausomybiy Zyme-
jima ir taip pat esybiy paieSkg. Kadangi iSvardinti atributai tampa paieSkos orientyrais, konvejerio

tikslumo analizé taps kritiSkai svarbia uZduotimi darbo pabaigoje.

4.2.5. Klausimy-atsakymy uzduotis

Kitas galimas budas susieti reikSmes su dominanc¢iu kontekstu yra klausimy-atsakymy mo-
deliy taikymas. Klausimy-atsakymy uzZduotis placiaja prasme gali buti susieta su sudétingomis
informacijos paieSkos (angl. information retrieval) sistemomis. Sistemos graZinami dokumentai
véliau yra apdorojami galutinio atsakymo pateikimui. Kontekstinés informacijos apdorojimas pa-
teikiant atsakyma yra skirstomas j du tipus: generuojamo atsakymo ir teksto iSgavimo. Teksto
iSgavimas Siam darbui yra labiau aktualus, kadangi iSgauta informacija nebus toliau interpretuoja-
ma. Teksto iSgavimo uzZduotj NLP kontekste, panaSiai kaip esybiy paieska, galima apibréZzti kaip
teksto diapazono klasifikavimo (angl. span classification) uzduotj. BERT architekturos modeliuose
tokig problema sprendZzia tiesinis sluoksnis modelio gale. Pateikus modeliui klausima ir konteksta,
atskirtus specialiu skirtuku, paskutinis linijinis sluoksnis yra apmokomas duomeny rinkiniu, kad
galéty nustatyti labiausiai tikétinus vektorius ieSkomo teksto diapazono pradZiai ir pabaigai.

Siam tikslui daZniausiai yra naudojami bendros tematikos duomeny rinkiniai sukurti SQuAD
(angl. Stanford Question Answering Dataset) NLP uzduoties ribose. Prieinamos yra dvi SQuAD
duomeny rinkinio versijos. Antroji buvo papildyta klausimais ir kontekstais, kuriuose atsakymas

nefiguruoja. BERT architekturos modelis pritaikytas teksto diapazony Zyméjimui rodo 93,2 F1 sta-


https://allenai.github.io/scispacy/
https://web.stanford.edu/dept/linguistics/corpora/cas-tut-tgrep.html
https://nlp.stanford.edu/nlp/javadoc/javanlp/edu/stanford/nlp/trees/tregex/TregexPattern.html
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tistikos rodiklj atlieckant SQuAD1.1 uZduotj ir 83,1 rodo SQuAD?2.0 atveju [DCL*19]. Geri rezul-
tatai atliekant teksto diapazono Zymeéjimo uzduotj nurodo, kad teoriSkai galima spresti informacijos
iSgavimo problemg laipsniSkai tikslinant klausimus. Tokiu budu klausime galéty buti fiksuojamos
ir antrinés salygos, pavyzdZiui, temperatura. Tokio modelio tikslumas tiesiogiai priklausyty nuo

paruosto duomeny rinkinio kokybés.
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5. Analitiné dalis

Siame skyriuje bus apibréztos duomeny iSgavimo sistemos gaires, jos jvestys ir iSvestys, sis-
temos vertinimo kriterijai bei pavyzdiniy duomeny $altiniai. Bus paminéti galimi i§Sukiai ruoSiant

sistema.

5.1. Sistemos jvestys ir iSvestys

Svarbu yra suskaidyti visg teksto apdorojimo seka j atskirus, nepriklausomai tikrinamus
zingsnius. Pradzioje PDF formato dokumentai turéty buti nuskaityti kompiuterinés regos (angl.
computer vision) pagalba rastriniy dokumenty atveju arba sintaksiniais analizatoriais (angl. parser).
PDF formato dokumenty nuskaitymo uZduotis néra triviali (ypac rastriniy dokumenty atveju), ka-
dangi dokumenty formatavimas gali skirtis kiekviename moksliniame Zurnale. Senesniy straipsniy
skenuotos kopijos taip pat gali turéti nuskaityma trikdancius artefaktus. Teksto sekos nuskaity-
mga apsunkina ir ZodZiy kélimas | kitg eilute. Atskiru nuskaitymo Zingsniu taip pat galéty tapti
lenteliy nuskaitymas — daugelyje dokumenty jos yra skirtingai formatuotos. Nors butent lentelése
dazniausiai yra atvaizduojami kristalografiniai parametrai, visgi nemaza dalis tyrimais nustatyty
parametry lieka autoriaus paraSytuose tekstuose. Apibendrinant — teksto ir lenteliy nuskaitymas
is PDF formato dokumenty yra uZduotis verta atskiro démesio. Sio darbo kontekste bus sickiama
iSgauti kristalografinius parametrus i jau nuskaityto teksto. Sio darbo sékmé pagrjsty vélesne PDF
nuskaitymo sprendimo paieska.

ApraSomos sistemos jvestimi bus UTF-8 teksto paketai. ISvestis — nuskaityty duomeny sekos
{junginio_pavadinimas, parametro_pavadinimas, reiksme} paruostos jterpimui j Crystallo-
graphy Open Database. Atskyrus PDF dokumenty nuskaityma nuo sistemos, pagrindiniu darbo
geliu skirtingy formy. Junginiai, kaip ir kristalografiné informacija, gali buti iSreikSti keliomis
notacijomis. Sistema turi uZtikrinti iSgautos informacijos tiksluma, leidZianti rinkti informacija

pusiau automatiniu budu su minimaliu Zmogaus jsikiSimu.

5.2. Teksty Saltiniai

Kristalografiniy teksty bus ieSkoma atvirai prieinamuose kristalografiniuose mokslo Zurna-
luose tiesiogiai (pvz. Acta Crystallographica, Journal of the American Chemical Society) ir moks-
liniy straipsniy talpyklose (pvz. arXiv.org). Prioritetas bus teikiamas straipsniams, tiriantiems ma-
7y molekuliy (iki 10 kDa) kristalografines savybes. Baltymy kristalografiniai apraSymai taip pat
dalinai galéty tikti modeliy apmokymui (pvz. cheminiy junginiy paieSkai), bet Siy veiksmy bus
imamasi, jeigu pritrukty laisvai prieinamy straipsniy kristalografine tematika.

Kitas svarbus reikalavimas kristalografiniy teksty Saltiniui yra formatuoty dokumenty priei-
namumas ir galimybé juos nuskaityti automatiniu budu. Tinkami dokumenty atvaizdavimo varian-

tai galéty buti:
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HTML formatas. Daznai HTML (angl. HyperText Markup Language) dokumentai publikuoja-
mi viename Saltinyje iSlaiko vienoda strukturg (pvz. Acta Crystallographica E, talpinantis
beveik 45 tukstancius straipsniy). Tai leidZia naudoti vieng teksto iSgavimo algoritma vi-
siems Saltinio straipsniams. Taikytis prie skirtingy Saltiniy tekty maZiau, jeigu straipsniai
buty publikuojami grieZtai apraSyty formatu (pvz. Scholarly HTML), bet tokio tipo formatai
néra placiai naudojami.

XML dokumentai. Kadangi formatas yra skirtas tolimesniam jo pritaikymo sukonkretinimui
(schemos arba Document Type Definition (DTD) pagalba), Saltiniai gali formatuoti doku-
mentus sau palankiu biidu. Siam formatui uZtekty vieno teksto igavimo algoritmo visiems
Saltinio dokumentams nuskaityti. XML formatavima naudoja EuropePMC talpykla, turinti
daugiau 40-ies milijony dokumenty.

LaTeX dokumentai. Kartais moksliniai straipsniai yra publikuojami kartu su pirminiu LaTeX for-
mato dokumentu (pvz. arXiv talpykla, turinti daugiau dviejy milijony straipsniy). Tokio tipo
dokumentai taip pat yra tinkami, kadangi teksta iS jy galima iSgauti LaTeX dokumentus j

tekstg ver¢ianciais jrankiais.

5.3. Sistemos vertinimas

Informacijos iSgavimo kokybe galima jvertinti paruoSus tikslinj, panaudojima atvaizduojanti,
tikrinimo duomeny rinkinj (angl. validation dataset) sudarytg iS jvesciy (kristalografiniy teksty) ir
iSvesties seky ({junginio_pavadinimas, parametro_pavadinimas, reiksme}), paruosty ranki-
niu arba automatiniu budu. ISgautos informacijos kokybés vertinimo kriterijai turi atitikti priorite-
tus, taikomus darbui. Kadangi surinkta informacija galiausiai bus jterpta j kristalografing duomeny
baze, reikalavimai tikslumui yra svaresni, nei atkurimui.

Taikomus iSgautos informacijos vertinimo rodiklius galima skirstyti j du tipus:

Lingvistinius. DaZniausiai naudojami klausimy-atsakymy uzduoties vertinimui. Daugeliu NLP
taikymy atvejy iSvestis yra pateikiama naudotojui tolimesnei interpretacijai, todél vertinimo
rodikliais yra bandoma uzfiksuoti ne tik visiSkai tikslius atsakymus, bet ir iSvesties atsakymo
sankirta su tikruoju atsakymu. Toks metodas skaiciuoja tikslumg ir atkiirimg kiekvienam sis-
temos spéjimui, paversdamas spéjimus ir teisingus atsakymus morfemy masyvais ir ieSkoda-
mas tarp jy atitikimy. Tokiu budu tikslumas, atkurimas ir F1 statistika gali buti skai¢iuojami
kiekvienam spéjimui atskirai. Galutinis vertinimas yra visy gauty atskiry rodikliy vidurkis
(angl. macro-averaged) [RZL"16].

Faktinius. Sis vertinimo tipas klausimy-atsakymy sistemy kokybés vertinimui yra naudojamas re-
Siau, kadangi jis grieZtai tikrina atitikimus su tikrinimo duomeny rinkiniu. Sis metodas gali
turéti Svelninancias sglygas, pavyzdZiui, artikeliai, raidZiy registras arba tarpai gali buti igno-
ruojami galutiniame vertinime. Tokiu budu, ilgesni spéjimai, kurie taip pat pamini ir teisingg
atsakyma, néra teigiamai fiksuojami galutiniame rodiklyje. Uzduoties atlikimo tikslumas ir
atkurimas yra skai¢iuojami bendrai visy atsakymu iSvesciai. Taip pat prie faktiniy rodikliy
galima priskirti ir tiksliy atitikimy (angl. exact match) santykj.
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Visos kristalografinés informacijos sistemos ir jos atskiry komponenty vertinimo metu buvo
nuspresta skirti daugiau démesio faktiniams vertinimo kriterijams, kadangi Crystallography Open
Database duomeny bazés pildymas kelia aukStus reikalavimus duomeny tikslumui. AukS$ciau ap-
raSyti vertinimo kriterijai gali buti taikomi ne tik visos sekos vertinimui, bet ir atskiry informacijos
iSgavimo Zingsniy tikrinimui. Kadangi kristalografinés informacijos iSgavimas i§ moksliniy straips-
niy yra sudétinga uzduotis, reikalaujanti skaidymo j Zingsnius, kiekvienas Zingsnis bus kuriamas ir

vertinamas atskirai.
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6. Sistemos projektavimas

Siame skyriuje pristatysiu komponentus, i§ kuriy bus sudaryta kristalografinés informaci-
jos iSgavimo sistema. Bus palygintos teksto apdorojimo seky alternatyvos ir pateiktas tolimesniy
veiksmy planas.

Modernus NLP metodai numato bendresniy sistemy laipsniSka pritaikyma tikslinéms siau-
roms uzZduociy sferoms. Pirminis modelis (angl. pre-trained model) atlieka bazinés kalbos modelio
vaidmenj. Literaturos apZvalgoje minéti pirminiai modeliai buna apmokyti dideliy teksty kiekiu ir
Sie kalbos modeliai gali buti apmokomi papildomai tam tikrai teksty tematikai (angl. fine-tuning).
BERT architekturos atveju, gauta kalbos modelio jvestis yra n morfemy identifikatoriy, kurie nu-
rodo j morfemas modelio Zodyne, o iSvestis — n vektoriai nusakantys (angl. embeddings) jvesties
morfemas pateiktame kontekste (n - modelio palaikomas jvesties ilgis). Kontekstais toliau bus
vadinami jvesties tekstai.

Veéliau kalbos modeliy architektiirg galima papildyti linijiniu sluoksniu, kuris yra apmokomas
atlikti klasifikacijos uzduotj. Vieno Zingsnio klasifikavimg galima buty taikyti, jeigu pateiktuose
tekstuose buty minimas tik vienas cheminis junginys ir su juo siejami kristalografiniai parametrai.
Taciau tekstuose cheminiy junginiy kiekis néra ribotas, todél svarbu yra susieti cheminius junginius
su butent jiems priklausanciais kristalografiniais parametrais.

Taigi, problemg galimg iSskaidyti j dvi dalis: cheminiy junginiy identifikavima ir konkretaus

cheminio junginio parametry paieska.

6.1. Cheminiy junginiu identifikavimas

Cheminiy junginiy identifikavimas yra viena i§ esybiy Zyméjimo pritaikymo sfery. Tai yra
klasifikavimo uzduotis, kuri pazymi jvesties teksto morfemas Zymémis. Modeliai apmokyti litera-
turos apzvalgoje minétu BC5CDR duomeny rinkiniu Zymi dalj cheminiy (molekuliniy) formuliy ir

junginiy pavadinimy, bet klysta Zymédami Sias junginiy atvaizdavimo formas:

. liekanas Zyminti cheminé formulé (pvz. [Fe(C5H;)(C30H520,P)][SLC09]).

. IUPAC (International Union of Pure and Applied Chemists) organiniy junginiy nomenklatura
(pvz. 1,2:5,6-Di-O-isopropylidene-a-D-3-glucofuranosyl
(Rp)-2-(diphenylphosphino)ferrocene- 1-carboxylate [SLC09]).

. dalinés (angl. moiety) formulés (pvz. Na;SeO,4-1.5H50 [For15]).

Buvo suplanuota iy atvaizdavimo formy duomeny rinkinj, kurio pagrindu bus papildomai

apmokyti BC5CDR uZduotj atliekantys modeliai.

6.2. Junginio parametry iSgavimas

ISgavusi junginiy pavadinimus, sistema galéty atlikti su junginiais susijusiy parametry pa-
ieSka. Junginio rySj su parametru galima nustatyti priklausomybiy nuskaitymu ir sakiniy schemy

atitikimy paieSka arba klausimy-atsakymy modeliais paremtais sprendimais.
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6.2.1. Priklausomybiy nuskaitymas ir tolimesné paieska

Toks budas apima Zodziy priklausomybiy Zyméjima ir paieSkos atlikimg apraSyta literaturos
apzvalgoje. Sio sprendimo sékmé tiesiogiai priklauso nuo ZodZiy priklausomybiy Zyméjimo ko-
kybés. Kadangi kristalografiniai tekstai skiriasi nuo Universal Dependencies duomeny rinkinyje
esamy teksty stiliaus, priklausomybiy Zymeéjimo modelius reikéty papildomai pritaikyti. Priklau-
somybiy modelio apmokymas “be mokytojo” kol kas néra kokybiSkai jgyvendinamas — modeliui
apmokyti yra butina paruoSti duomeny rinkinj su tinkamu priklausomybiy Zyméjimu. Universal
Dependencies Zyméjimo modelis turi sudétingas, grieZtai apraSytas priklausomybiy medZio forma-
vimo taisykles, todél tokio duomeny rinkinio ruoSimas pareikalauty per daug pastangy. Taip pat
tekty skirti laiko priklausomybiy paieSkos optimizavimui, pavyzdZiui, optimaliai Zyméti sakinius,
kurie galéty turéti informacija susijusig su ieSkomu parametru. Pirminé sakiniy paieSka galéty bu-
ti jgyvendinta reguliariyjy iSraiSky pagalba, klausimy-atsakymy arba teksto santraukos modeliais.
Galima spéti, kad turint priklausomybiy nuskaitymo sprendima, kuris veikty aukstu tikslumu, ga-
lima buty pradéti ruoSti parametry paieSkos taisykles. Kadangi sakiniy struktira moksliniuose
straipsniuose néra apibréZta (bendras yra tik akademinis kalbos stilius), tokiy parametry iSgavimo
taisykliy gali buti neribotas kiekis. Taisykliy ruoSimas pareikalauty per daug darbo, taciau galutinio
sprendimo rezultatai buty gerai nuspéjami ir parametry neiSgavimo prieZastys galéty biti tiksliai

fiksuojamos.

6.2.2. Parametry iSgavimas klasifikuojant teksto morfemas

Sis parametry i$gavimo biidas galéty radikaliai supaprastinti visg junginiy-parametry pory
iSgavimo sprendimg iki vieno modelio, gebancio klasifikuoti junginj kartu su visais dominancius
junginio parametrais. Tokio sprendimo vykdymo laikas Zenkliai lenkty alternatyvas dél savo pa-
prastumo — Kkitaip nei klausimy-atsakymy modelio atveju, klasifikavimo procesa uZtekty atlikti
viena karta Simtams morfemy ir tokiu budu junginiai ir jy parametrai jgyty diapazony Zymes.

Taciau toks sprendimas reikalauty papildomos euristikos atvejams, kada kontekste yra aiski-
nami keli junginiai. Yra darby ([GCT*23]), kurie Siai problemai spresti pritaiké BERT pagrindu
veikiantj teksto klasifikavimo modelj. Klasifikavimas vyko pateikiant modeliui po vieng sakinj,
kuriame vieno junginio ir vieno parametro (Curie temperatiros) diapazonai buvo pazymeéti specia-
liomis Zymémis. Taigi, modelis buvo vykdomas kiekvienai jmanomai junginio-temperaturos porai
sakinyje, o dvejetainé modelio iSvestis nurodé pateiktos junginio-temperaturos poros ry$j arba jo
nebuvimg. Straipsnyje apraSytas rySiy identifikavimo klasifikatorius sakinio lygyje parode 0,72
tikslumo ir 0,64 atkurimo rodiklius (0,68 F1 statistika). Nors Sis sprendimas apibréZzia ir izoliuoja
rySiy iSgavimo problema, konvejerio unikalumas kelia aukStus reikalavimus apmokymo duomeny
rinkiniams. Pirminis junginiy ir parametry klasifikavimas reikalauja kruops$¢iai anotuoto duomeny
rinkinio — klasifikavimo modelis Zymi visas jvesties morfemas, todél anotacijos turi buti tikslios
ir iSsamios. Klausimy-atsakymy modelio apmokymas yra paprastesnis dél galimybés praleisti dalj
kontekste esanciy klausimy-atsakymy pory. Siuo metu yra vieSai prieinamy kokybisky, rankomis

paruosty duomeny rinkiniy, Zyminc¢iy cheminius junginius, tac¢iau kol kas néra vieSy kristalografi-
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niy parametrus klasifikuojanc¢iy duomeny rinkiniy. RySiy klasifikavimas taip pat reikalauja unika-

laus duomeny rinkinio.

6.2.3. Klausimy-atsakymy modelis

Kitas budas iSgauti su cheminiais junginiais susijusius parametrus gali biiti paremtas
klausimy-atsakymy modeliu. Atributy reikSmiy (angl. attribute-value) iSgavimo uZduotis jau bu-
vo sprendZiama klausimy-atsakymy modeliais produkty apraSymams apdoroti ([WYK*20]). Toks
sprendimas demonstruoja lankstumag ir pritaikymo srities plétimo galimybes: vienas modelis geba
atlikti kaip modeliui matyty, taip ir nematyty atributy ir jy reikSmiy paieSkg. Modelj apmokius
pakankamu kiekiu klausimy apie atributy reikSmes, modelis suformuoja abstrakcius atributo ir jo
reikSmés rySius pateiktuose kontekstuose, ir todél, remiantis Siais rysiais, atsiveria galimybés klaus-
ti modelio unikaliy atributy reikSmiy.

Klausimy-atsakymy modelj galima apmokyti paruoStu parametry iSgavimo duomeny rinki-
niu. Duomeny rinkinio ruoSimas yra kruopstus ir daug resursy reikalaujantis darbas, todél sunku
tikétis, kad pavyks suformuoti daugiau nei 10000 teksto pastraipy turintj duomeny rinkinj. Pradéti
galima nuo paskutinio sluoksnio apmokymo SQuAD2.0[RJL18] duomeny rinkiniu, kuris talpina
daugiau 100000 klausimy-atsakymy jraSy. Apmokius modelj vien Siuo duomeny rinkiniu, modelis
jau kartkartémis galés nuspéti parametro reikimés vieta. Sio darbo kontekste svarbu atkreipti dé-
mesj butent j 2.0 duomeny rinkinio versija, kadangi jis buvo papildytas klausimais, kuriy kontekstai

neturi atsakymao.

6.3. Planas

 Parametry iSgavimo komponento realizacija.

— Suformuoti apmokymo ir tikrinimo duomeny rinkinius, ”a”, ’b”, ”’c” gardelés paramet-

rams ir simetrijos grupiy iSgavimui.

Ivertinti BERT architektiros modelius apmokytus SQuAD?2.0 duomeny rinkiniu.

Paruo$to duomeny rinkinio pagalba apmokyti BERTbase, BioBERT, SciBERT kalbos

modelius, iStirti modelius apmokytus skirtingas duomeny rinkiniy variacijomis.

Papildyti duomeny rinkinj duomenimis i§ daugiau Saltiniy ir pridéti kity gardelés para-

metry pavyzdZiy.
e Cheminiy junginiy iSgavimo komponento realizacija.
— Suformuoti duomeny rinkinj cheminiy formuliy ir junginiy pavadinimy identifikavimui.
— Apmokyti modelj esybiy Zyméjimo modelj BioBERT ir SciBERT pagrindu.

* Komponenty sujungimas ir visos sekos tikslumo tikrinimas. Baigiamasi apdorojimas (angl.

post-processing).
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7. Sistemos realizacija

Siame skyriuje bus aprasyta sistemos komponenty realizacija ir tolimesnis atskiry komponen-

ty sujungimas. PradZioje bus pateiktas kristalografiniy parametry iSgavimo komponento kiirimas.

7.1. Parametry iSgavimo komponentas

Parametry iSgavimo komponentas yra realizuotas pasiulytu klausimy-atsakymy modelio pag-
rindu. Pasirinkimg Iémé potenciali galimybé iSplésti apmokymo duomeny rinkinj kokybiskais
bendros tematikos klausimynais. Taip pat klausimy-atsakymy modelis siulo papildomg lankstuma
— parametrai, kuriy pavyzdZiy yra maZiau (arba néra) duomeny rinkinyje galimai bus identifikuoti

ir iSgauti.

7.1.1. Klausimy-atsakymy duomeny rinkinio ruosimas

»

Kristalografiniy teksty buvo ieSkoma arXiv talpykloje. Pateikus “crystal structure” ”space
group” paieSkos uzklausa buvo iSgauti 164-iy straipsniy pirminiai LaTex dokumentai. IS 164-iy
straipsniy aibés “htlatex” jrankio pagalba pavyko nuskaityti 116 dokumenty. Nuskaityti straips-
niai buvo perziuréti paruoStu pagalbiniu “corpus-editor” jrankiu. Irankio pagrindas — serveris, ku-
riam yra pateikiamas JSON dokumentas talpinantis teksty paketa. Naudotojas pildo dokumenta
klausimy-atsakymy poromis per grafing naudotojo sasaja narSykléje ir galutinis duomeny rinkinys
yra pateikiamas atsisiuntimui. Irankio pagalba galima atrinkti tinkamus tekstus, formuoti klausi-
mus tekstui ir Zymeti teksto diapazonus. Jrankis taip pat vizualiai pazymi 512 morfemy riba taikant
BERTbase modelio Zodyng. PradZioje naudotojas pasirenka arba pats paZymi cheminj junginj, apie
kurj noréty formuoti klausimus. Véliau jrankis pateikia junginiy parametry klausimus. | klausimus
naudotojas atsako Zymédamas Zymekliu teksto diapazonus. Tokiu budu atsakymo simboliy seka ir

teksto diapazono pradzios indeksas yra jraSomi j JSON formato dokumenta.
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Role of lone-pair electron localization in temperature-induced phase transitions in mimetite

The crystal structure of mimetite Pb5(As04)3Cl, a phosphate with apatite structure-type has been investigated in
situ at 123, 173, 273, 288, 353 and 393 K. A careful inspection of the diffraction pattern and subsequent structure
refinements indicated that mimetite transforms from the monoclinic to the hexagonal polymorph with increasing
temperature. At 123 K, a monoclinic superstructure, mimetite-2M, with cell parameters a = 20.4487 (9), b=
7.4362 (2), c = 20.4513 (9) A, B=119.953 (6)°, V = 2694.5 (2) A3 and space group P21 was observed. From 173
to 353 K, the reflections of the supercell were evident only along one direction of the corresponding hexagonal
apatite-cell and the structure transforms to the polymorph mimetite-M with space group P21/b and unit-cell
parameters a = 10.2378 (3), b =20.4573 (7), c = 7.4457 (2) A, B = 120.039 (5)°, V = 1349.96 (9) A3. Only at
higher temperature, i.e. 393 K, does mimetite adopt the hexagonal space group P63/m characteristic of apatite
structure-types. The role of the electron lone pairs of Pb atoms in the phase transition was investigated through the
analysis of the electron localization function (ELF) calculated based on the DFT-geometry optimized structures of
the three polymorphs. The changes in spatial distribution of the 6s2 electron density during the phase transitions
were explored by means of the Wannier Function Centres (WFCs) derived from ab initio molecular dynamics
trajectories. In the high-temperature hexagonal structure the 6s2 electrons are spherically symmetric relative to the
position of Pb atoms. At low temperature the maximum of 6s2 electron density is displaced relative to the position
of Pb atom contributing to the polar interaction in the monoclinic polymorphs.
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ISgauti straipsniai pasirodé netinkami. Dauguma iSgauty teksty désté junginiy kristalogra-
finiy parametry kaitg skirtingomis sglygomis, kintant spaudimui arba temperaturai. Tokie tekstai
spaudimo reikSmes. Tiksliniai tekstai tiria junginiy savybes jprastomis salygomis prie 293K tem-
peraturos ir 100 kPa spaudimo salygy. Tiksliniy teksty reikalavimus geriau atitiko Acta Crystallo-
graphica E Zurnale publikuojami tyrimai. Dauguma straipsniy Siame Zurnale buvo pasiekiami be
apribojimy ir kartu su HTML formato dokumentais. Per 7 dienas buvo nuskaitytas 20821 straips-
nis (3,57GB duomeny). Taip pat tinkamais dokumentais pasirodé straipsniy santraukos prieinamos
ACS Publications talpykloje. IS jos pavyko nukelti 6607 straipsniy santrauky, publikuoty “Inorga-
nic Chemistry”, ”Journal of the American Chemical Society”, ”’Organometallics”, ”Crystal Growth
& Design” ir kituose kristalografiniuose Zurnaluose. ISgauti kristalografiniai tekstai buvo paversti
pastraipy masyvais. Viso pavyko iSgauti 138236 kristalografinio teksto pastraipas.

Tokj kiekj duomeny rankiniu budu apdoroti pasirodé neracionalu, todél buvo nuspresta ies-
koti budy Zyméti teksty diapazonus Crystallography Open Database pagalba. Duomeny bazéje jau

figliravo junginiy parametrai susieti su dalimi nuskaityty straipsniy.


https://pubs.acs.org/
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Crystallography Open Database duomeny bazéje pagrindiné lentelé “data” talpina 496255
jraSus apie junginius. Junginiai lenteléje kartojasi, kadangi jraSas bazéje atitinka viena nuskaityta
dokumentg (mokslinj straipsnj, CIF formato dokumenta arba kit Saltinj). Kiekvienas jraSas gali

turéti 70 atributy, tarp kuriy yra ir parametrai, kuriuos bus bandoma nuskaityti darbo metu:

”a”, ’b”, ”¢” stulpeliai. DeSimtainés trupmenos nurodancios atitinkamai ’a”, ’b” ir ”’c” gardelés
konstanty dydzius angstremais (angstremas atitinka 0,1 nanometra).

7’siga”, ’sigh”’, ’sigc” stulpeliai. DeSimtainés trupmenos nurodancios atitinkamai ~a”, ”’b” ir ’c”
gardelés konstanty reikSmiy paklaida. PavyzdZiui, tekste gardelés parametro reik§meés pasku-
tinio skaitmens po kablelio paklaida daZznai yra nurodoma skai¢iumi skliaustuose, pavyzdziui
7a=7.8783 (2) A”. Sis uzraSymas atitinka a = 7,8783 £ 0,0002 (A). “data” lenteléje “siga”
stulpelis pateiktg pavyzdj talpinty {a = 7.8783, siga = 0.0002}.

99 9% 9

”alpha”, ”’beta”, ”’gamma’ stulpeliai. DeSimtainés trupmenos nurodancios atitinkamai "o, 3"
ir 7~y gardelés kampus laipsniais.

”sigalpha’, ”’sigbeta”, ’siggamma” stulpeliai. DeSimtainés trupmenos nurodancios atitinkamai
7o, 737 ir ’” gardelés kampy reikSmiy paklaida.

”sg”, ”sgHall”, ”’sgNumber” stulpeliai. Sie stulpeliai nurodo jra$e minimo cheminio junginio si-
metrijos grupe. “sgNumber” skaiCius yra pirminis raktas “spacegroups” lenteléje, kuri tal-
pina skirtingus atitinkamos grupés uzraSymo budus (Hall, Schoenflies, Hermann-Mauguin
notacijos) ir Zodin¢ simetrijos klasifikacijg. “’sg” stulpelis “data” lenteléje nurodo butent
Hermann-Mauguin formato simetrijos grupe.

Junginj nurodantys stulpeliai. “data” lenteléje cheminius junginius identifikuoja “commonna-
me” (junginio pavadinimas), “mineral” (mineralo pavadinimas), “formula” (cheminé for-
mulé) stulpeliy reikSmes. Kadangi cheminius junginius galima nurodyti daugeliu skirtingu
budy, straipsnyje sutikti cheminio junginio paminéjimai gali neatitikti duomeny bazéje lai-

komas reik$mes.

Klausimy-atsakymy aibé buvo formuojama tokiu budu: tarp visy iSgauty kristalografinio
teksto pastraipy buvo ieSkomos pastraipos, kurios turéty paminétg junginj ir tekste buty parametro
reikSmeés atitikimas su esancia duomeny bazéje. IS 138236 anksciau nuskaityty pastraipy tik 420
pastraipy atitiko tokig salyga. Atrinkty pastraipy pagrindu buvo suformuotos 1215 sekos.

Bandymai parodé, kad BERTbase modelis apmokytas SQuAD2.0 duomeny rinkiniu geriau-

siai pasirodé formuojant klausimus tokiu budu:
. “What is the space group of «junginio_pavadinimias»?”
. “What is the a parameter of «junginio_pavadinimias»?”’

. “What is the b parameter of «junginio_pavadinimias»?”

. “What is the ¢ parameter of «junginio_pavadinimias»?”’

7.1.1.1. Dirbtinis duomeny rinkinio plétimas

Duomeny praplétimu (angl. data augmentation) vadinamas apmokymo aibés plétimas be nau-

jy duomeny jtraukimo. Sie veiksmai yra taikomi, kai tinkamy duomeny kiekis yra nedidelis ar-
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ba néra prieinamas. Tokios technikos yra skirstomos j pagrijstas taisyklémis, interpoliacijomis ir
modeliais [FGW*21]. ApraSomai aibei buvo pritaikyta taisykliy technika dokumento (pastraipos)
lygyje. Kadangi buvo pastebéta, kad pastraipose ieSkomi cheminiai buvo sutinkami retai, buvo
nuspresta kiekvienos pastraipos pradZioje pridéti straipsnio, kuriam priklauso pastraipa, pavadini-
mg. Kristalografiniy tyrimy moksliniuose straipsniuose, tiriamasis cheminis junginys daZnai yra
paminimas straipsnio pavadinime. Tokiu budu, pastraipy kiekis, kuriose yra minimi junginys ir
parametro reikSme, iSaugo beveik dvigubai (nuo 420 iki 739 pastraipy). Pavyko suformuoti 1600
pastraipos-klausimo-atsakymo sekas. Gautas duomeny rinkinys toliau bus vadinamas CQAD (ang].
Crystallography Question Answering Dataset).

ApraSytas duomeny rinkinio plétimas taip pat turéjo teigiama Salutinj poveikj — pastraipos,
kuriose nurodoma j junginj pavadinime (angl. the title compound) modeliui buty nesusiejamos su
junginiu. Kadangi BERT modelio morfemy vektorizavimo procesas taip pat jdeda (angl. embeds)
ir morfemos pozicija, modelis gebés suformuoti rysj tarp “the title compound” ZodZiy ir pirmame
pastraipos sakinyje esancio junginio pavadinimo. Tokie duomeny rinkinio pakeitimai jtakos pirminj

duomeny apdorojimg (angl. data pre-processing).

7.1.1.2. Neigiami pavyzdZziai

Kitas svarbus Zingsnis yra papildyti CQAD tokiais klausimais, kurie neturéty teisingo atsaky-
mo pateiktame kontekste, arba neigiamais pavyzdZziais”. [RJL18] atskiria 6 skirtingas prieZastis,

deél kuriy klausimai gali neturéti atsakymo pateiktame kontekste:

. Neigiantis Zodis yra jterptas j sakinj (pvz. niekada, neatitiko).

. Antonimai panaudojami klausime ir atsakyme.

. Skirtingos esybés minimos klausime ir pateiktame kontekste.

. Tarpusavyje nesuderinami klausimo ir atsakymo kontekstai. PavyzdZiui, "Imoné pakeélé produkty
A ir B kaing 10%. Klausimas: Kuris jmonés produktas yra dalinamas nemokamai?”

. Klausimas turi salyga, kurios netenkina jokia informacija iS konteksto.

. Neutrali priezastis. Kontekste néra pateikto atsakymo. Pavyzdziui, ”Junginio simetrijos grupé

yra P1. Klausimas: Kokia yra junginio lydymosi temperatura?”.

Akademiniuose tekstuose dalis aukSc¢iau iSvardinty atsakymo nebuvimo prieZasc¢iy yra mazai
tikétinos. Neigimo Zodis yra retas reiSkinys kristalografiniy junginio parametry kontekste. Surink-
tose pastraipose nebuvo rastas atvejis, kuriame buty raSoma, kad “junginio struktura néra «simet-
rijos_grupé»”, todel pildyti duomeny rinkinj tokiais pavyzdZziais pasirodé neracionalu. Antonimai
ir tarpusavyje nesuderinamo klausimo ir atsakymo kontekstai taip pat néra pritaikomi uZduociai —
Siuo metu paruostiems klausimams ir atsakymams antonimy jtakos buti negali, nes klausiama yra
skaitiniy arba tekstiniy reikSmiy. Kitaip nei auks¢iau apZvelgtos atsakymo nebuvimo prieZastys,
klausimo su nejmanoma salyga atvejai gali buti aktualts sudétingesniam informacijos iSgavimui,
pavyzdZiui, jeigu tekty iSgauti junginio savybes prie tam tikros temperaturos arba spaudimo.

Tokiu buidu lieka dvi aktualios prieZastys teisingo atsakymo nebuvimui: skirtingos esybés

klausime ir kontekste, ir neutralios prieZastys. Paprasciausias budas papildyti esamg aibe tokio tipo
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klausimais yra taikant duomenis i§ Crystallography Open Database surasti visy pastraipy saraSe:

. tekstus, kuriuose junginys yra minimas, bet parametro tekste néra
. tekstus, kuriuose parametrai yra nurodomi kito junginio, nei klausiama

. tekstus, kuriuose nekalbama apie junginius ir jy parametrus

SQuAD2.0 duomeny rinkinyje “neigiamy pavyzdziy” yra 35%. Kadangi, kristalografinés
informacijos iSgavimo uzduociai kritiSkai svarbus yra tikslumas (geriau yra neiSgauti nieko, nei is-
gauti neteisinga informacija), “neigiamy pavyzdziy” gali prireikti daugiau. Nors ir buvo apzvelgti
pagrindiniai netiksliy atsakymy atvejai, visgi sunku yra nuspéti kokio “neigiamy pavyzdZiy” san-
tykio pakakty. Tikétina, kad pirmieji treniruoto modelio bandymai leis suprasti, kokiais atvejais
modelis klysta ir remiantis klaidomis bus koreguojamas “neigiamy pavyzdZziy” kiekis ir jvairove.

Bandymuy eigoje buvo nustatytas automatiSkai sugeneruoty neigiamy pavyzdziy trukumas —
neigiami pavyzdZiai nedengé atvejo, kai Salutinis junginys yra siejamas su parametrais tekste. Pa-
vyzdZziu, (E) santraukos iStraukoje yra minimi junginiai (NBuy),[B1oH;o] ir Lis[B1oH1¢], kurie buvo
naudojami galutiniams junginiams gauti. Tokiu buidu, tekste minimi kristalografiniai parametrai yra
siejami tik su galutiniu junginiu ([Li(NH3)4]2[B12H12]-2NH3).

The title compounds contain 20.04-52.23 wt % ammonia and 5.94-13.01 wt % hydrogen. They
were synthesized in liquid ammonia, using (NBuy)>[B1oH2] and Lis[B1oH o] as starting
materials. [Li(NH3),]o[B1oH12]-2NH3 (1) crystallizes in the monoclinic crystal system (space
group P21/c, a =9.183(2) A, b=8.133(1) A, ¢ = 16.375 A, B=110.54(1)°, V = 1143.97(40) A®,
Z=2).

9 pav. Minimi keli junginiai, bet parametrai siejami tik su vienu i§ jy. Saltinis: [KPM*13]

Sig problemg galima spresti pridedant neigiamus apmokymo atvejus, kuriuose klausimai sieja
Salutinius junginius su parametrais. AkivaizdZiausias biidas sugeneruoti tokius atvejus automatis-
kai yra pirma nustatyti visus cheminius junginius pateiktame tekste ir atmetus junginius figiiruo-
janc¢ius COD, suformuoti likusiems junginiams neigiamus klausimy pavyzdzius su visais paieSkos
parametrais (gardelés matmenys, kampai, simetriné grupe¢). Tokiu budy sugeneruoty klausimy ko-
kybe priklausyty nuo poros veiksniy: junginiy Zymeéjimo tikslumo ir COD duomeny bazéje minimy
junginiy atitikimu su tekste esanciais junginiais.

Kadangi darbo eigoje buvo pastebéta, jog daznas cheminis junginys tekste tiksliai neatitinka
junginiy COD duomeny bazéje (pvz. dél dalj Zyminciy formuliy) buvo nuspresta duomeny rinkinj
papildyti rankiniu biidu paruostais atitinkamais neigiamais klausimais. Siam tikslui buvo pasirink-

tos 25 pastraipos, kurios leido paruosti 564 “neigiamus” klausimus ir 415 klausimus su atsakymais.
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= Simetrijos grupé = a kampas B kampas y kampas = Sugeneruoti teigiami pvz. = Sugeneruoti neigiami pvz.

= "3" parametras = "b" parametras = "c" parametras Rank. bGdu paruosti neigiami pvz. = Rank. badu paruosti teigiami pvz.

10 pav. CQAD_50 duomeny rinkinio sudétis

7.1.1.3. Kitos duomeny praplétimo galimybés

CQAD duomeny rinkinys gali buti ple¢iamas taikant ir kitas taisykles. Taisykles galima su-
skirstyti lygiais: morfemos, sakinio ir pastraipos lygio. Morfemy lygio taisyklés galéty pakeisti
parametry reikSmes. Nors tolimesni tyrimai parodé, kad modelis nesuformuoja stipriy rySiy su
konkrec¢iomis reik§mémis, Sis duomeny papildymas galéty turéti teigiama jtaka galutiniam rezulta-
tui. Akivaizdziy sakinio lygio papildymo taisykliy yra maziau. Kadangi BERT ir kiti kontekstiniai
modeliai vektorizuoja morfemy pozicijas, paprastas ZodZiy sumaiSymas sakinio lygyje galimai tu-
rés Zalinga poveiki modelio suformuotiems rySiams. Tikslingiau buty atlikti parametry keitima
tarpusavyje, nors daugelyje straipsniy parametry iSdéstymo rikiavimas buina vienodas. Pastraipos
lygio duomeny praplétimas apimty sakiniy eilés keitima, sakiniy iS¢émimg ir pridéjima. Kristalogra-
finiy teksty apZvalga parodé, kad junginiai ir jy parametrai gali buti iSdéstyti skirtingose pastraipos
dalyse kartu su nuorodomis. Sios salygos apsunkina pastraipos lygio duomeny generavima, kadan-
gi nuorodos ir junginio rysiai bei kertiniy elementy eilé turi iSlikti nepakite.

Auksciau iSvardintos duomeny praplétimo taisyklés pritaikytos nebuvo.

7.1.1.4. Klausimy-atsakymy modeliy apmokymas

BERT architektura paremto diapazony paieskos tiksluma, gali jtakoti du pagrindiniai veiks-

niai:
¢ Kalbos modelio artumas tikslinei kalbai.

» Klausimy-atsakymy apmokymo duomeny rinkiniy jvairove: klausimy tematika ir “neigiamy

pavyzdziy” kiekis bei kokybe.

Remiantis jvardintais veiksniais buvo suformuoti modeliai, kuriy tikslumas leis suprasti
veiksniy jtakg rezultatams. Kalbos modeliy skirtumas bus realizuotas BERTbase, BioBERT ir
SciBERT modeliy pagalba. Visi naudojami modeliai skiria didZiasias raides nuo maZyjy (angl.
cased model), kadangi kristalografiniuose tekstuose simboliy registras talpina svarbia kontekstine

informacija. Taip pat iSvardinti modeliai Zodynuose talpina simbolius, kurie yra daZnai sutinkami
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tikslinivose tekstuose (pvz”A”, 7°”, ”a”, "B”, ”y”). Klausimy-atsakymy duomeny rinkiniy jvai-
rové bus jgyvendinta pateikiant modeliams kelias duomeny rinkiniy variacijas. Vienais atvejais
BERTbase, BioBERT ir SciBERT modeliai bus apmokomi tik CQAD_50 duomeny rinkiniu, tu-
rinciu 50% neigiamy pavyzdZiy, kitais - BERTbase, BioBERT ir SciBERT modeliai bus apmokyti
SQuAD?2.0 duomeny rinkiniu kartu su CQAD_50. Tokiu buidu gautos variacijos yra:

BERTbase + CQAD_50. BERTbase kalbos modelis apmokytas CQAD_50 duomeny rinkiniu.

BERTbase + SQUAD2.0 + CQAD_50. BERTbase kalbos modelis apmokytas SQUAD2.0 ir
CQAD_50 duomeny rinkiniais.

BioBERT + CQAD_50. BioBERT kalbos modelis apmokytas CQAD_50 duomeny rinkiniu.

BioBERT + SQUAD2.0 + CQAD_50. BioBERT kalbos modelis apmokytas SQUAD2.0 ir
CQAD_50 duomeny rinkiniais.

SciBERT + CQAD_50. SciBERT kalbos modelis apmokytas CQAD_50 duomeny rinkiniu.

SciBERT + SQUAD2.0 + CQAD_50. SciBERT kalbos modelis apmokytas SQUAD2.0 ir
CQAD_50 duomeny rinkiniais.

Visi modeliai buvo apmokyti CQAD_50 taikant vienodus hiperparametrus: 3 epochos, pake-
ty dydis (angl. batch size) lygus 3, mokymosi daznis (angl. learning rate) lygus 0,00005, modelio
apSilimas (angl. warmup) lygus 0. SciBERT + SQUAD?2 modelis, kitaip nei kiti SQUAD?2 apmo-
kyti modeliai, néra laisvai prieinamas https://huggingface.co modeliy talpykloje, todél SciBERT
+ SQUAD?2 variacija buvo apmokyta Sio darbo ribose (apmokymas vyko 2 val. 36 min. Google
Colab aplinkoje naudojant Tesla T4 vaizdo plokste).

Modelis Pavadinimas Saltinis

BERTbase bert-base-cased https://huggingface.co/bert-base-cased

BERTbase + SQUAD2.0 | deepset/bert-base-cased-squad2 https://huggingface.co/deepset/bert-base-cased-squad?
BioBERT monologg/biobert_v1.1_pubmed attps://huggingface.co/monologg/biobert_v1.1_pubmed
BioBERT + SQUAD2.0 | ktrapeznikov/biobert_v1.1_pubmed_squad_v2 | https://huggingface.co/ktrapeznikov/biobert_v1.1_pubmed_squad_v2
SciBERT allenai/scibert_scivocab_cased https://huggingface.co/allenai/scibert_scivocab_cased

2 lentelé. Bandymams naudotos modeliy realizacijos

7.1.1.5. Gauty modeliy vertinimas

CQAD_50 buvo atsitiktinai padalinta j du poaibius: 20% duomeny rinkinio buvo skirta mo-
delio tikrinimui ir lik¢ 80% modelio apmokymui. Tikrinimo poaibyje viso yra 589 klausimy i

kuriy 280 yra klausimai, neturintys atsakymo


https://huggingface.co
https://huggingface.co/bert-base-cased/tree/main
https://huggingface.co/deepset/bert-base-cased-squad2/tree/main
https://huggingface.co/monologg/biobert_v1.1_pubmed/tree/main
https://huggingface.co/ktrapeznikov/biobert_v1.1_pubmed_squad_v2/tree/main
https://huggingface.co/allenai/scibert_scivocab_cased/tree/main
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= Simetrijos grupé = o kampas B kampas y kampas

= "3" parametras = "b" parametras = "c" parametras

11 pav. CQAD_50 tikrinimo aibés sudétis.

Pradiniai rodikliai

Pradzioje buvo jvertinti BERTbase + SQUAD2, BioBERT + SQUAD?2 ir SciBERT + SQU-
AD2 modeliai. Prasiausiai pasirodé bazinis kalbos modelis BERTbase + SQUAD2. Modelio
faktinis tikslumas sieké vos 18,87. BioBERT ir SciBERT apmokyty bendrais klausimais pasirodé
panaSiai — nors faktinis tikslumas yra lygus 30,77 ir 35,06 atitinkamai, teigiamy pavyzdZiy atiti-
kimy daugiau yra BioBERT + SQUAD?2 atveju (30,74% prie§ 36,47%). Neigiamus pavyzdZius
geriausiai identifikavo SCIBERT + SQUAD2 modelis — 81,79%.

CQAD rezultatai

BERTbase, BioBERT ir SciBERT modeliai pritaikyti klausimy-atsakymy uzduociai ir apmo-
kyti CQAD duomeny rinkiniu parodé rezultatus lenkiancius pradinius rodiklius: faktinis atsakymy
tikslumas iSaugo dvigubai visais kalbos modeliy atvejais ir didZiausia tikslumo reik§me parodé Sci-
BERT + CQAD modelis (82,62%). Neigiamy pavyzdZziy identifikavimas taip pat geriausiai sekési
SciBERT + CQAD modeliui (94,29%). Tuo tarpu atitikimy santykis liko geriausias BioBERT +
CQAD atveju (85,06%). Sio bandymo metu kalbos modelio jtaka pasirodé menkesné.

SQUAD2.0 + CQAD rezultatai

Siam bandymui buvo naudojami modeliai apmokyti 100K+ bendro pobiidZio klausimy (SQu-
AD?2.0) ir 2456 kristalografiniais klausimais (CQAD).

Kalbos modeliai pritaikyti akademiniams tekstams parodé geresnius rodiklius visais tiriamais
rodikliais. BioBERT + SQUAD2.0 + CQAD ir SciBERT + SQUAD?2.0 + CQAD modeliy faktinis
tikslumas sieké 88,67 ir 87,95 atitinkamai. Bendrinio kalbos modelio rezultatas buvo kiek Zemes-
nis — 85,90. Neigiamus klausimy pavyzdZius geriausiai identifikavo BioBERT modelio variacija
(94,29%), tuo tarpu tiksliy atitikimy daugiau parodé SciBERT modelis (90,32%).
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12 pav. Modeliy vertinimy grafikas

modelis teig. pvz. atitik., % | n. pvz. iden-imas, % | atitik., % | lingv. F1 | fakt. P
bert+squad2 16,18 75,36 44,31 47,57 18,87
biobert+squad2 36,57 72,14 53,31 61,98 30,77
scibert+squad2 30,74 81,79 55,01 60,01 35,06
bert+cqad 75,08 91,79 83,02 83,02 73,42
scibert+cqad 75,40 94,29 84,38 84,38 82,62
biobert+cqad 78,96 91,79 85,06 85,13 81,06
bert+squad2+cqad 84,79 92,14 88,29 88,29 85,90
biobert+squad2+cqad | 86,08 94,29 89,98 90,05 88,67
scibert+squad2+cqad | 87,38 93,57 90,32 90,32 87,95

3 lentelé. Bandymy rezultatai

Rezultaty analizé

SQuAD2.0 bendriniais klausimais apmokytas modelis geba teisingai iSgauti parametrus 36%
atvejy. Pirminis bandymas parodé kalbos modelio pritaikymo vert¢ — modelis, kuris yra pritaikytas
(angl. fine-tuned) mokslinei literaturai ir apmokytas bendro pobudzio klausimais, daugeliu rodikliy
atzvilgiu veikia tiksliau, nei pirminis kalbos modelis, tadiau pritaikytas modelis vietomis daZniau
klysta tais atvejais, kai atsakymo tekste néra. Tai siejama su tekstais, naudotais BioBERT apmoky-
mui: akademiniai PubMed tekstai raSo apie “simetrija” ir “grupes” daugelyje skirtingy konteksty.
PubMed grazina vir§ 350 tukstanciy straipsniy turin¢iu santraukoje Zodj “space” ir 3 milijonus

straipsniy minin¢iy ZodZiu “group”. Tokiu budu, BioBERT modelis labiau sieja morfemas su Siais
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Zodziais, nei modelis apmokytas tik knygomis bendromis temomis ir Wikipedia straipsniais ir todél
yra gaunama daugiau neteisingai teigiamy iSvesciy “neigiamy pavyzdZziy” atvejais.

Visus pirminius rodiklius pagerino CQAD apmokyti modeliai. Kalbos modelio jtaka Siame
bandyme sumazé¢jo — BioBERT, BERTbase ir SCiIBERT modeliai parodé panaSius rezultatus, bet
moksliniams tekstams pritaikyti modeliai vis gi pasirodé geriau. Skirtumai tarp kalbos modeliy
rezultaty dar labiau sumazéjo tikrinant SQUAD2.0 + CQAD apmokytus modelius. Visy kalbos
modeliy SQUAD2.0 + CQAD variacijos parodé geresnius rezultatus, nei CQAD. Dideliu kiekiu
(daugiau 100 tukstanciy) bendriniy klausimy ir CQAD apmokytas modelis geriau Zyméjo atsakymy
diapazonus sudétiniuose sakiniuose, kuriy pavyzdziy yra SQuAD2.0 duomeny rinkinyje. Taip pat
rodikliai SQUAD2.0 + CQAD yra geresni dél salyginai nedidelio kiekio klausimy CQAD susijusiu
su gardelés kampais. SQuUAD2.0 pavyzdZiai tokiu budu kompensuoja gardelés matmeny pavyzdZiy
stoka.

A series of ternary Zintl phases, Ca2CdP2, Ca2CdAs2, Sr2CdAs2, Ba2CdAs2, and Eu2CdAs?2,
have been synthesized through high temperature metal flux reactions, and their structures have
been characterized by single-crystal X-ray diffraction. They belong to the Yb2CdSb2 structure
type and crystallize in the orthorhombic space group Cmc21 (No. 36, Z = 4) with cell dimensions
of a = 4.2066(5), 4.3163(5), 4.4459(7), 4.5922(5), 4.4418(9) A; b = 16.120(2), 16.5063(19),
16.904(3), 17.4047(18), 16.847(4) A; ¢ = 7.0639(9), 7.1418(8), 7.5885(11), 8.0526(8),
7.4985(16) A for Ca2CdP2 (R1 = 0.0152, wR2 = 0.0278), Ca2CdAs2 (RI = 0.0165, wR2 =
0.0290), Sr2CdAs2 (R1 = 0.0238, wR2 = 0.0404), Ba2CdAs2 (RI = 0.0184, wR2 = 0.0361), and
Eu2CdAs2 (R1 = 0.0203, wR2 = 0.0404), respectively. Among these, Ca2CdAs2 was found to
Jorm with another closely related structure, depending on the experimental
conditions—monoclinic space group Cm (No. 8, Z = 10) with lattice constants a = 21.5152(3) A,
b =4.30050(10) A, ¢ = 14.3761(2) A and = 110.0170(10)° (R1 = 0.0461, wR2 = 0.0747).

13 pav. CQAD_50 vertinimo aibés konteksto pavyzdys. Saltinis: [WYP*11]]

IS konteksto (Pav. ) ’c” gardelés konstantg CayCdPs junginiui pavyko pazyméti tik SQU-
AD?2.0 apmokytiems modeliams (SciBERT + SQUAD2 + CQAD, BioBERT + SQUAD2 + CQAD,
BioBERT + SQUAD?2). Tai rodo, kad bendriniai SQUAD2 klausimai leido modeliui tiksliau nu-
skaityti kontekstus, kuriuose yra nurodoma j tam tikrg junginj su numeriu. Like modeliy Zyméji-
mai klaidingai nurode j ”14.3761(2)” reikSme. Taigi, SQuAD2.0 duomeny rinkinys kompensuoja
CQAD duomeny rinkinio trukumus.

ISvados

Bandymy metu buvo panaudoti skirtingy variacijy modeliai ir jy pritaikymo rezultatai lei-
dZia geriau suprasti skirtingy faktoriy jtaka galutiniams rezultatams. Gauti rezultatai byloja, kad
50% neigiamy pavyzdZiy” apmokyme yra pakankamas kiekis rodantis tenkinancius rezultatus.
Taip pat bandymai jrodo ir kalbos modelio adaptacijos naudg tikslumui. Papildomas pastaba apie

apmokymy aibes: apmokymo duomeny rinkinio klausimy jvairove ir dydis taip pat teigiamai jta-
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koja rezultatus, o bendriniy duomeny rinkiniy jtraukimas gali Zenkliai pagerinti modelio galimybés
nuskaitant sudétingas sakiniy konstrukcijas.

Galutiniame darbo sraute bus naudojamos dvi geriausia tikslumg parodZiusios modelio rea-
lizacijos: BioBERT + SQUAD2 + CQAD ir SciBERT + SQUAD2 + CQAD.

7.1.2. Cheminiy junginiy iSgavimo komponento realizacija

Cheminiy junginiy iSgavimo komponentas taip pat bus pagristas TNN modeliais. Daznai
junginj nuo kity teksto seky padeda atskirti kontekstas, todél reguliariosiomis iSraiSkomis paremti

sprendimai neuZtikrins pakankamo tikslumo.

7.1.2.1. Duomeny rinkinio formavimas

Duomeny rinkinys Siam komponentui turi atitikti cheminiy junginiy uZraSymo ypatumus ir
ju variacijas tiksliniuose tekstuose: jprastas chemines formules, IUPAC nomenklatura, liekanas
Zymincias chemines formules ir apibendrinancias formules.

Iprasty cheminiy formuliy Zymétus pavyzdZius buvo nuspresta paruoSti remiantis
BC4CHEMD [KRL*15] duomeny rinkiniu. Rinkinys talpina 10000 PubMed straipsniy santrau-
ky, kuriose yra pazyméti 84355 junginiai. Anotacijos taip pat yra klasifikuojamos: santrumpos
(angl. abbreviations), junginiy Seimos, formulés (molekulinés, SMILES, InChl), unikalus identi-
fikatoriai, [UPAC ir trivialus pavadinimai turi specialius Zyméjimus. Tai leidZia nesunkiai atrink-
ti konkreciai uZduociai svarbius pavyzdZius. Atmetus unikalius identifikatorius (identifikatoriaus
unikalumas gali buti apibréZtas vienos duomeny bazés/Zurnalo ribose, todél bendrai junginiy duo-
meny bazei tokie identifikatoriai néra tinkami) ir junginiy Seimas (apibendrinancios savokos) buvo
atrinkta 10000 anotuoty santrauky. Taip pat duomeny rinkinys buvo papildomai pakoreguotas, kad
atitikty tikslinj teksta (pvz. apatinio registro skaiciai formulése paversti jprastais). Antras panau-
dotas duomeny rinkinys [KKF*0§] yra labiau orientuotas j IUPAC notacija uZraSomus cheminius
junginius. Rinkinys talpina 100 rankiniu budu anotuoty MEDLINE straipsniy santrauky. PanaSiai
kaip ir BCACHEMD atveju, unikalus identifikatoriai ir junginiy Seimos buvo pasalintos i§ duomeny
rinkinio apdorojimo metu.

Kitas Zingsnis reikalavo papildyti duomeny rinkinj liekanas Zyminciomis cheminémis
formulémis (pvz. [Fe(CsH5)(Cs0H3207P)] [SLCO09]) ir apibendrinanc¢iomis formulémis (pvz.
NaySeO,-1.5H50 [Forl15]). Tokie cheminiy formuliy uZraSymai talpina daugiau informacijos, nei
molekulinés formulés, todél dvipusis formuliy konvertavimas néra jmanomas. Kristalografiniy
teksty pastraipos su minétomis formulémis buvo paZymétos rankiniu budu. Buvo anotuotos 23
pastraipos, kurios dél skirtingy priezasCiy nepateko j klausimy-atsakymy duomeny rinkinj. Patei-
kus nors ir nedidelj kiekj rankiniu budu anotuoty kristalografiniy teksty, buvo pastebétas tikslesnis
veikimas keliai aspektais. PavyzdZiui, modelis apmokytas ankstesniu duomeny rinkiniu klaidingai
klasifikuodavo cheminio junginio Zyme kaip formulés dalj. Papildytas duomeny rinkinys leidzia

modeliui iSvengti Sios klaidos.
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For [(NH3)SRUNCSHS)|CB 1 4H2O M orthorhombic space group Pnma, Z = 4, a = 22.667(12) A,
b=7.095(2) A, c = 10.097(8) A.

14 pav. Netikslaus cheminio junginio Zyméjimo pavyzdys. Modelis klaidingai jtraukia junginio
Zyme dél panaSiy pavyzdZziy stokos duomeny rinkinyje. Teksto Saltinis: [SSB*97]

Taigi, galutiniame cheminiy junginiy atpaZinimo duomeny rinkinyje yra 10123 pastraipos
(70127 junginiai). Junginiy klasifikavimo buvo atsisakyta, todél junginiai uZraSyti skirtingomis
notacijos yra pazyméti vienodai ("COMPOUND?”). Toliau duomeny rinkinys bus vadinamas CCD
(angl. Chemical Compound Dataset).

7.1.2.2. Cheminiy junginiy iSgavimo modeliy apmokymas

Cheminiy junginiy iS§gavimui taip pat buvo naudojamas BERT architekttros modelis pri-
taikytas morfemy klasifikavimo uzduociai. Modelio tikslas — apdoroti fiksuoto ilgio morfemy
jvestj ir priskirti jvesties morfemoms klases "B-COMPOUND” (junginio pradZios Zyméjimas), ’I-
COMPOUND?” (junginio tesinys) ir "O” (likusios morfemos). Kaip ir klausimy-atsakymy uzduo-
¢iai buvo pasirinkti BERTbase, BioBERT ir SciBERT kalbos modeliai.

BERTbase + CCD. BERTbase kalbos modelis apmokytas CCD duomeny rinkiniu.
BioBERT + CCD. BioBERT kalbos modelis apmokytas CCD duomeny rinkiniu.

SciBERT + CCD. SciBERT kalbos modelis apmokytas CCD duomeny rinkiniu.

Visi jie palaiko 512 morfemy jvesti ir apmokyti tuo pa¢iu duomeny rinkiniu ir vienodais hi-
perparametrais: 3 epochos, pakety dydis (angl. batch size) lygus 3, mokymosi daznis (angl. learning

rate) lygus 0,00005, modelio apSilimas (angl. warmup) lygus 0.

Gauty modeliy vertinimas

Modeliy tikrinimui buvo skirta 20% gauto duomeny rinkinio. Dél nedidelio kiekio anotuo-
ty kristalografiniy teksty buvo nuspresta juos pateikti tik apmokymui — tikrinimo aibéje bus tik
BC4CHEMD [KRL*15] ir [KKF*08] duomeny rinkiniy jrasai.
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15 pav. Modeliy vertinimy grafikas

Modelis F1 Tikslumas | Atktrimas
bert+ccd 87,5 | 84,9 90,3
biobert+ccd | 90,5 | 89,4 91,6
scibert+ccd | 91,1 | 89,9 92,3

4 lentelé. Bandymy rezultatai

Junginiy paieSkos komponento realizacija SciBERT kalbos modelio pagrindu parodé auks-
Ciausius tikslumo, atkarimo ir F1 statistikos rodiklius. Sie rodikliai nebatinai bus vienodi taikant
modelj kristalografiniams tekstams — vertinimo duomeny rinkinys apima biomedicininius straips-
niy imtj, ta¢iau gauti rezultatai leidZia prognozuoti modeliy kokybe tikslinéje teksty sferoje. Kita-
me skyriuje SciBERT + CCD ir BioBERT + CCD modeliai bus bandomi galutiniame parametry

iSgavimo konvejeryje.

7.1.2.3. Komponenty sujungimas

Taigi, galutinis parametry iSgavimo konvejeris yra sudarytas i$ atskiry junginiy ir parametry
iSgavimo komponenty. Tyrimy metu iSaiSkéjo galimi konvejerio seky kandidatai:
. SciBERT + CCD ir SciBERT + SQUAD2 + CQAD
. BioBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD

. SciBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD
. BioBERT + CCD ir SciBERT + SQUAD?2 + CQAD

7.1.2.4. Konvejeriy vertinimas

Automatinis duomeny rinkinio formavimo budas puikiai tiko apmokymo aibés kurimui —

junginio ir parametry rySiai iSgauti i COD duomeny bazés buvo pakankamai tikslis, bet dél keliy
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prieZasCiy toks duomeny rinkinys néra tinkamas viso konvejerio vertinimui. Kadangi patikrintas
bus viso sprendimo tikslumas ir atkiirimas, duomeny rinkinys turi talpinti visas galimas junginio-

parametro poras sutinkamas kontekste. Automatiskai sugeneruotame duomeny rinkinyje:

* Yra fiksuojami tikslus junginiy sutapimai duomeny bazéje ir pateiktame kontekste. Tokiu
budu junginio uZraSymas kita notacija nebus automatiSkai pridétas j duomeny rinkinj.

» Parametro reik§mé duomeny bazéje turi tiksliai atitikti reikSme pateiktame kontekste. Jeigu
straipsnio autorius nusprendé straipsnyje nurodyti parametrag maZesniu tikslumu, nei priseg-
tame CIF dokumente — junginio-parametro pora nebus identifikuota ir jtraukta j duomeny

rinkinj.

Synthesis, Structure, and Reactivity of [RuCl(PP)L]PF¢ (PP = (PPh3),, Ph,P(CH,)4PPh;; L
= P(py)s, PPh(py)2, py = 2-pyridyl). The “Missing” P,N,N'-Coordination Mode for
2-Pyridylphosphines

Richard P. Schutte, Steven J. Rettig, Ajey M. Joshi, and Brian R. James*

Department of Chemistry, University of British Columbia, 2036 Main Mall,
Vancouver, BC, Canada V6T 171

Received July 3, 1997%

The complexes [RuCl(PPhs)>(P,N,N"-PPh;_(py)«)]PFs (x = 2. 1b; 3, 1¢; py = 2-pyridyl) were isolated from the
reaction of RuCl»(PPhs); with 1 equiv of PPh;—(py). and NH4PFs in acetone. Crystals of 1b (Cs>HasClFsN-Ps-
Ru) are monoclinic, @ = 17.795(2), b = 11.375(4), and ¢ = 23.343(2) A, 8 = 97.012(8)°, Z = 4, space group
P2,/c; those for 1¢ (Cs;H4CIFsN3PsRu) are monoclinic, a = 17.812(1), b = 11.353(2), and ¢ = 23.391(1) A, 8
= 97.738(5)°, Z = 4, space grg=22 1 T L bansinds dasacdisedhacDais tland awmd
were refined by full-matrix lea ~ic970835]_si_001.cif - Notepad

and 8121 reflections with I =|File Edit Format View Help

previously unreported. The ! cell length b 11.353(2)
Ph,P(CH;),PPh;) were made by _cell length_c 23.3914(13)
crrmthaciaad fenma Daa 'l Fdmal)o PR I RPN [ . An

16 pav. ReikSmeés straipsnyje ir prisegtame CIF formato dokumente gali skirtis. Teksto Saltinis:
[SRJ*97]

Dél pateikty priezasCiy buvo nuspresta suformuoti unikaly duomeny rinkinj rankiniu budu.
Corpus-editor jrankio pagalba buvo anotuoti 16 pastraipy, kurios nebuvo naudojamos konvejerio
komponenty apmokymui ir vertinimui. Verta paminéti, kad tikrinimo duomeny rinkinys negali
apimti visos parametry déstymo jvairovés dél kuklaus pastraipy kiekio, taciau dazniau sutinkamos
déstymo konstrukcijos vis gi reprezentuotos gautame duomeny rinkinyje. 16-oje pastraipy buvo
pazymeétos visos (277) junginiy-parametry poros, kuriy pagalba bus vertinamas viso konvejerio

tikslumas.

7.1.2.5. Rezultatai

Konvejeriy kandidaty palyginimui buvo pasirinktas junginio identifikavimo tikimybés slenks-
tis 0,9 ir parametro identifikavimo tikimybés slenkstis 0,9. Pirminis lyginimas vyks atsizZvelgiant j

F1 statistika ir geriausius rodiklius parodziusiam konvejeriui slenksciai bus pakoreguoti.
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Konvejeris Viso parametry | Viso spéjimy | Neteisingi | Teisingi | Atkurimas | Tikslumas | F1

SciBERT(NER) SciBERT(QA) | 267 200 29 171 64,0 85,5 73,2
SciBERT(NER) BioBERT(QA) | 267 185 15 170 63,7 91,9 75,2
BioBERT(NER) BioBERT(QA) | 267 190 17 173 64,8 91,1 75,7
BioBERT(NER) SciBERT(QA) | 267 203 30 173 64,8 852 73,6

5 lentelé. Bandymy rezultatai

Bandymai parode, kad taikant 0,9 tikimybeés slenkstj konvejeriy komponentams, aukSc¢iau-
sius F1 statistikos rodiklius siecké BioBERT + SQUAD2 + CQAD paremtas sprendimas (SciBERT
+ CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD 0.752 ir BioBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2
+ CQAD 0.757). Konvejeris patenkinamai iSgavo didZigja dalj parametry iS konteksty, kuriuose

nuosekliai yra déstomi junginiai ir atitinkami kristalografiniai parametrai.

Hydrothermal Chemistry, Structures, and Luminescence Studies of Alkali Hafnium Fluorides. This
paper describes the hydrothermal chemistry of alkali hafnium fluorides, including the synthesis and
structural characterization of five new alkali hafnium fluorides. Two ternary alkali hafnium fluorides
are described: Ei2HfF6 in space group P31Im with a = $19748(7) A and ¢ = £.6449(9) A and
Na5Hf2F13 in space group C2/m with a = 11.627(2) A, b= 5.5159(11) A, and c = 8.4317(17) A.
Three new alkali hafnium oxyfluorides are also described: two fluoroelpasolites, K3HfOFS and

(NFEERHOFS. in space group EmBm with a = SHGGEI0 2nd BI9AE A, respectively, and

K2Hf30F12 in space group R3m with a = 7.6486(11) A and c = 28.802(6) A.

17 pav. Parametry iSgavimas i taikant SCiBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD kon-
vejerj ir 0,9 tikimybés slenkstj. Vienodomis spalvomis yra pazyméti junginiai ir su jais susije kri-
stalografiniai parametrai. "Fm3m” simetrijos grupé yra priskirta dviems junginiams. Raudonai
pazymétas parametras, kurio konvejeris neiSgavo. Teksto Saltinis: []

Taip pat yra pastebima, kad parametry iSgavimo komponentas tam tikruose kontekstuose geba
susieti junginio nuoroda su junginio pavadinimu. Nors nuorody siejimas jvyksta ne visada tiksliai,

Sis reiSkinys nurodo, kad §ig uZduotj galima iSspresti toliau pleiant ir tikslinant duomeny rinkinj.

Influence of Pseudohalide Ions on the Molecular Structure and Magnetic Properties of the

Manganese(II)-Bipyrimidine-Pseudohalide System. The compounds [Mn2(bpm)3(NCS)4] (1),
[Mn(bpm)(NCO)2] (2), and _ (3) (where bpm= 2,2'-bipyrimidine) have been
synthesized and characterized. Compound 1 crystallizes in the triclinic . space group, with a =
9u22(1) A. b - 9:229(1) A, c - IEFI0R) A. o — 4S9, p - BOS0(L)°, v — ENH". v -
831.7(2) A3, Z=2,R(Fo) = 0.029, and wR(Fo2) = 0.078. Compound 2 crystallizes in the monoclinic
B8 space group, with a=7.309(1) A, b =14.498(2) A, ¢ = 10.740(4) A, p = 99.93(4)°, V =
1121.0(5) A3, Z =4, R = 0.025, and wR(Fo2) = 0.060. In the case of compound 3, the crystal
parameters of the monoclinic B3Il space group are a = (o A. b = IFEE A. - - BOOOEN A.
g =R v - BB A3. 2 =4. R =0.029, and wR(Fo2)= 0.069.

18 pav. Parametry iSgavimas taikant SciBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD konvejerj
ir 0,9 tikimybeés slenkstj. Vienodomis spalvomis yra paZymeéti junginiai ir su jais susije kristalo-
grafiniai parametrai. Raudonai pazymétas parametras, kurio konvejeris neiSgavo. Teksto Saltinis:
jcuL o)
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7.1.2.6. Konvejerio lankstumas

Iprastai kristalografiniai tyrimai fiksuoja didesne parametry jvairove, nei pateikta CQAD duo-
meny rinkinyje. Narvelio turis, Z, lydymosi temperatura, parametrai prie skirtingy salygy ir kitos
savybés nebuvo jtrauktos j pirminj CQAD duomeny rinkinj. ISvardinty parametry pildymas reika-
lauty kitokiy automatiniy Zymeéjimo metody, nei buvo pritaikyti pasirinktiems parametrams. Pa-
vyzdZiui, Z arba lydymosi temperaturos reikSmeés iS 1-3 skaitmeny tekste gali buti nepakankamai
unikalios, todél tokiy reikSmiy Zyméjimas skyriuje apraSytu metodu sukurty aibe¢ klaidingai
teigiamy pavyzdziy duomeny rinkinyje. Nors ir apmokymo duomeny rinkinys netalpina tam tikry
parametry pavyzdziy, visgi klausimy-atsakymy komponenty lankstumas teikia modelio pritaikymo
srities plétimo galimybes. Pritaikymo srities galimybés buvo patikrintos naudojant nedidelj duo-
meny rinkinj talpinantj 58 Z ir narvelio turio parametrus. SciBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2
+ CQAD ir BioBERT + CCD ir BioBERT + SQUAD2 + CQAD konvejeriai atliko uzduotj atitin-
kamai 0,87 ir 0,72 tikslumu (atkiirimo rodikliai 0,12 ir 0,14).

Konvejeris Viso spéjimy | Neteisingi | Teisingi | Viso parametry | Atkurimas | Tikslumas | F1
BioBERT(NER) BioBERT(QA) | 8 1 7 58 12,1 87,5 21,2
SciBERT(NER) BioBERT(QA) | 11 3 8 58 13,8 72,7 23,2

6 lentelé. Bandymy rezultatai

7.1.2.7. Konvejerio apribojimai

Darbe apraSyti kristalografiniy parametro iSgavimo konvejeriai geba dirbti su jvairiais kri-
stalografiniais tekstais, skirtingomis junginiy ir parametry pateikimo buidais. Pasirinkta konvejerio
struktura tiesiogiai priklauso nuo duomeny rinkiniy kokybés bei jvairovés. Bandymai sufleruoja,
kad pleciant ir jvairinant CCD ir CQAD duomeny rinkinius konvejeris gebés tiksliau nuskaityti
jprastus ir retos struktiiros kontekstus. Taip pat konvejerio struktiira neriboja papildomy parametry
nuskaitymo.

Visgi, analizuojant laisva forma apraSytus kristalografinius tyrimus buvo identifikuoti keli

pasirinkto konvejerio strukturos apribojimai:

* Apribojimai siejami su transformeriy modeliy architektiira ir realizacija. Kadangi modelis
palaiko ribota jvestj (512 morfemy BERT atveju), Sio kiekio gali nepakakti viso paramet-
ro konteksto nuskaitymui. PavyzdZiui, paminétas junginys teksto pradZioje ir jo parametras
ilgos pastraipos pabaigoje nebus susieti. Nekeiciant architekturos, §ig problemg galima bu-
ty spresti apdorojant tekstg slenkancio lango principu ir saugojant papildomg kontekstine

informacija tolimesniems teksto apdorojimo Zingsniams.

* Taip pat pateikta konvejerio struktiras néra pritaikyta junginiy parametry nuskaitymui prie
skirtingy salygy. Dalis kristalografiniy tyrimy yra atliekami prie skirtingy temperatiiry ir

spaudimo, todél vienam junginiui kristalografinis parametras gali kisti. Sig problema galima
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spresti taip pat klausimy-atsakymy modelio pagalba, taCiau tokiu atveju prireikty papildo-
mo pirminio teksto apdorojimo jvairioms sglygoms identifikuoti ir surinktos informacijos

pagalba galéty buti formuojami salygas tikslinantys klausimai.

Junginiy pateikimo formos neapsiriboja konvenciniais [UPAC, SMILES, InChl ar moleku-
linémis formulémis. Kristalografiniuose tekstuose autoriai placiai naudoja sutrumpinimus,
abreviaturas, “makro komandas” su nuorodomis. Pavyzdziui, sakinyje ~Cyanide-bridged
bimetallic assemblies [Ni(pn)s[o[Fe(CN)g]X-catnH;0 (X = ClO4- and n = 2 (1); X = BF4-
andn=2(2); X =PF4-andn =2 (3)) ... have been prepared (pn = 1,2-propanediamine,

” yra minimi 3 cheminiai junginiai: [Ni(1,2-propanediamine)s |o[Fe(CN)g]ClO4-
-catoH,O (1),  [Ni(1,2-propanediamine)s Jo[ Fe(CN)g ]BF 4--catosH,O - (2) ir - [Ni(1,2-
propanediamine), |2/ Fe(CN)g [PF¢--catoHy O - (3). Automatizuoti tokio tipo junginiy
konvertavimg galima reguliariyjy iSraiSky pagalba prieS atliekant likusius parametry

iSgavimo Zingsnius. Sis funkcionalumas esamame sprendime néra jgyvendintas.
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Rezultatai ir ISvados

Darbo eigoje buvo pateiktas kristalografinés informacijos konvejerio sprendimas sudarytas
iS dviejy komponenty. Atskiry konvejerio komponenty tikslumas buvo tiriamas taikant skirtin-
gus BERT architektiiros kalbos modelius. Buvo identifikuota kalbos modelio atitikimo tiksliniam
tekstui svarba. Taip pat iSaiSkinta teigiama bendriniy duomeny rinkiniy jtaka klausimy-atsakymy
modelio rezultatams. Darbo metu buvo sukurtas unikalus kristalografiniy parametry klausimy-
atsakymy duomeny rinkinys, kuris talpina 5003 automatiskai sugeneruotus ir rankiniu budu sufor-
muotus jraSus. Taip pat buvo suformuotas iSsamus viso konvejerio vertinimo duomeny rinkinys,
kuris talpina 14 tiksliniy teksty ir 267 kristalografinius junginiy parametrus. Pateikti kristalografi-
niy duomeny iSgavimo konvejeriai apdoroja vertinimo rinkinj panasiu tikslumu, taciau aukSc¢iausia
tikslumo rodiklj parodé SciBERT(NER) + BioBERT(QA) konvejeris — 91,9 (63,7 atkiirimo ro-
diklis).

Taigi, konvejerio struktura, sudaryta i§ junginiy identifikavimo ir junginio-parametro siejimo
klausimy-atsakymy modeliy parodé patenkinamus rezultatus ir tam tikrg lankstuma pleciant mode-
lio pritaikymo sritj. Darbe buvo apibréZta nauja kalbos apdorojimo uzduotis, todél gauto sprendimo
tiksluma lyginti su panaSioms uZduotims skirtais sprendimais néra visiSkai teisinga. Gautas krista-
lografiniy duomeny iSgavimo konvejeris parodé aukstus tikslumo rezultatus, kurie suteikia pagrin-
da tikétis, jog tolimesnis konvejerio tobulinimas leis automatiskai atlikti parametry iSgavimg ir jy
talpinimg duomeny bazéje. Taip pat darbe buvo apraSytas automatinis duomeny rinkinio anotavimo
metodas, kurio pagalba galima toliau plésti klausimy-atsakymy modelio pritaikymo sritj. Pateiktas
informacijos iSgavimo konvejeris sprendZia dalj sudétingy uZzdaviniy (pvz. netiesiogiai jvardinto
junginio atpaZinimas), taciau nekonvenciskai pateikty junginiy nuskaitymas ir parametry-salygy

sarySiu atpazinimo uzdaviniai lieka neiSspresti.
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